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Resumen

Resumen

En el aluminio fundido y sus aleaciones se pueden obtener porosidades de
hidrégeno debido a la alta solubilidad de hidrogeno en estado liquido a altas
temperaturas y su disminucion de esta variable al producirse el enfriamiento del
material. Al alcanzar el nivel de saturacién, se forman burbujas que producen
discontinuidades de formas esféricas, alargadas y/o dendriticas dentro del material
afectando las propiedades mecanicas y con esto produciendo piezas terminadas

de baja calidad metalurgica.

Para evitar los defectos antes mencionados, se debe de realizar el proceso de
desgasificado en el estado liquido, etapa en la cual se procura reducir el contenido

de hidrégeno a niveles en donde se pueda evitar la formacion de porosidades.

La inyeccidén de gases en el seno del metal liquido es un fendmeno muy complejo
debido a la gran cantidad de parametros de operacién, cinéticos y termodinamicos
gue se encuentran involucrados, para entender los fenomenos de la fluidinamica
se utilizan modelos fisicos, los cuales permiten observar los patrones de flujo que

determinan en gran medida la eficiencia del proceso de desgasificado.

Se desarrollé un modelo matematico que describe el proceso de desgasificado en
un sistema agua-oxigeno, mediante un balance de masa global en un reactor
batch con el cual se puede determinar la influencia de los parametros de
operacion y de esta manera poder entender un proceso complejo mediante un
modelo algebraico sencillo en donde solo es necesario determinar el coeficiente
de transporte de masa y el diametro promedio de las burbujas del gas de purga a
partir de correlaciones reportadas en la literatura y validados con datos

experimentales realizados previamente.
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Capitulo 1 Antecedentes

Hipotesis

La cinética de desgasificado a través de la purga de gases en una olla
equipada con rotor-inyector puede representarse a partir de principios de
transporte de masa acoplado a un balance global de materia, en donde la
cinética del proceso se puede expresar a través de un coeficiente global de

transporte de masa en funcion de los diferentes parametros de operacion.

Objetivos

Simular la cinética de desoxidacion usando principios de balances de
materia y transporte de masa en un modelo fisico de una olla batch de
desgasificado equipada con rotor-inyector.

Comparar las cinéticas de mezclado variando el flujo de gas y la rapidez de

rotacion del rotor.
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Solubilidad de hidrégeno en aluminio

Disolucién de hidrégeno

Las fundiciones generalmente se producen en ambientes donde el hidrégeno se
encuentra invariablemente en forma de vapor de agua, se obtiene en grandes
cantidades a partir de los productos de combustion utilizados en el horno, o a
partir de la humedad del aire, o mediante la absorcion por la superficie durante el

proceso de vaciado.

El hidrogeno es el unico gas capaz de disolverse en una apreciable cantidad con
respecto al estado sélido. Cuando se expone el metal liquido, el vapor de agua se
disocia en hidrégeno que se disuelve en forma atémica en el aluminio y el oxigeno

forma parte de la escoria. La reaccion se puede expresar de la siguiente forma:
241+3H,0 = AL O, +3H, (1.1)

La velocidad de reaccion se incrementa rapidamente con la temperatura [1],

debido al gran cambio de energia libre AG’, para la reaccion reportado por Talbot
[2]:

AG’ =-979100—-719-T -logT —413-T [LJ (1.2)
mo

En donde T es la temperatura en grados kelvin.
Solubilidad en aluminio puro

La solubilidad del hidrégeno en aluminio ha sido estudiada por varios autores [1-
26]. Sievert [23] citado por la mayoria de ellos, reporté en 1929 los primeros datos
de la solubilidad de hidrogeno en aluminio y la técnica para estudiar dicho
fendbmeno; el método aun es usado para determinar estos valores; aunque los
primeros valores experimentales confiables reportados se atribuyen al articulo de

Ransley y Neufeld [22], posteriormente Opie y Grant [21] estudiaron el efecto del
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hidrégeno en aluminio puro y aleaciones de Al-Cu y Al-Si. Fowler y Smithell [11],
desarrollaron una de las primeras relaciones tedricas sobre la solubilidad de
hidrégeno en metales puros. La Figura 1 muestra la solubilidad de hidrégeno en

funcion de la temperatura para aluminio puro y dos aleaciones.

6?0 790 8(|)0 9?0
10 ——— Al Puro —410°
= ——— Aleacion 356 p
(= Aleacion 319 _
> : ]
o S
S .
T o I
5 E - SR
e = e = e~
- 7 3
= [ | 1 =
E | 5
r 0.1 H =10
® E | E
0.01 l l l I —10°
600 700 800 900

Temperatura [°C]
Figura 1. Solubilidad de hidrégeno en aluminio puro y algunas aleaciones. [27]
Se considera que la disociacién del hidrégeno gaseoso sigue la reaccion:

H, <=2H (1.3)

Donde H representa el hidrégeno atémico disuelto en aluminio liquido. El

hidrégeno atéomico puede disolverse en los intersticios de la estructura FCC de Al.
La solubilidad se representa por la constante de equilibrio x en la reaccion (1.3).
Aplicando la ley de Henry para disoluciones diluidas y considerando que el gas se

comporta como ideal, el equilibrio esta dado por:

ay  (mefyIm')

4 1.4
P/P° (1:4)

K =

CZH2
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m P 0.5
2] s

Donde q, es la actividad de hidrégeno atémico disuelto en aluminio, a, es la

actividad de hidrogeno molecular en aluminio a una presién de referencia P’
(usualmente 101325 Pa), m es la molalidad del soluto en equilibrio a la presién

p, m’ es el valor estandar de la molalidad (m°:8.93X10‘4m—Ol , m(PO) es la

kg
molalidad del soluto en equilibrio a la presion de referencia P°; fy es el

coeficiente de actividad henriano del hidrogeno disuelto en aluminio.

Aplicando la isoterma de Van’t Hoff se obtiene:

9 (mK), =2a%1n[ﬂl A (1.6)

oT m' |~ RT?

Donde AH® es la entalpia estandar, r es la constante universal de los gases y 7

es la temperatura absoluta. Integrando sobre el intervalo donde la entalpia

estandar AH® se pueda considerar constante, se tiene:

0

0
In (ﬁj =— AH + constante (1.7)
m 2RT

Los valores para AH° y la constante se obtienen de graficar los valores

. 1
experimentales de m(ﬂoj Vs —.
m

En aplicaciones practicas, la solubilidad de hidrogeno en metales es usualmente
designada como S y referida a la unidad S° que es igual a 1 cm® de hidrégeno
diatdmico medido a 273 K (0 °C) y 101325 Pa (1atm) [25]. Como el hidrégeno se

comporta como gas ideal, esta unidad puede ser considerada dentro del Sl de

unidades igualando la molalidad para el soluto. Con un valor para m° igual a
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: : S :
8.93X104";€—01, se puede establecer una identidad entre 50 y ﬂo la cual satisface
m

g

las convenciones internacionales de unidades y simbolos [25].
Solubilidad en aleaciones de aluminio.

En soluciones binarias de Al (Al-H) la solubilidad del hidrégeno (a una presion y
temperaturas dadas), solamente es determinada por la naturaleza y magnitud de
las interacciones entre el los atomos del hidrégeno y aluminio. Sin embargo, para
soluciones del tipo Al-H-X, en donde X= Cu, Si, Mg, Zn, Li, Fe, Ti, se presentan los
siguientes tipos de interacciones, aluminio con hidrégeno, aluminio con el
elemento aleante (X) y el hidrégeno con el elemento aleante. La naturaleza y la
magnitud relativa de estas tres interacciones control el comportamiento
termodinamico del hidrégeno en los sistemas mencionados. La solubilidad de
hidrégeno en el aluminio se ve disminuida por la presencia de elementos aleantes,

como se muestra en la Figura 1.

Se han desarrollado muchas correlaciones para determinar el efecto en la
solubilidad del hidrégeno en aluminio, los primeros modelos publicado se deben a
Opie y Grant [21], en donde estudiaron la solubilidad de hidrogeno a diferentes
temperaturas en aluminio puro y aleaciones AI-Cu y AI-Si con diferentes
concentraciones de los metales aleantes la Tabla 1 muestra las correlaciones

reportadas por los autores.

Aleacidn Correlacién
Al puro log S :—25—7?()+2.62 (1.8)
2wt % Cu logsz_&;()”,go (1.9)
4 wt % Cu logS:_ngQ’% (1.10)
8 wt % Cu 1ogS=—$+2.94 (1.11)
16 wt % Cu 10gS=—¥+2-83 (1.12)

Tabla 1. Correlaciones para la solubilidad de hidrogeno en aluminio y sus aleaciones [21].
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Aleacién Correlacién
32 wt % Cu logS:_&;O”y (1.13)
2 wt % Si ]0gS=—£75m+2.79 (1.14)
4wt % Si 10g5=_29%+z.91 (1.15)
8 wt % Si 1ogsz—g+2.95 (1.16)
16 wt % Si logsz_g_kioo (1.17)

Tabla 1(Continuacién).Correlaciones para la solubilidad de hidrégeno en aluminio y sus aleaciones [21].

Anyalebechi y colaboradores [4, 5] , desarrollaron correlaciones para aleaciones
de Al-Li, en funcion de la temperatura y a diferentes concentraciones de litio, la

Tabla 2 muestra estas correlaciones.

Aleacion Correlacion
1wt % Li
o 1ogS=—LTl3+2.568 (1.18)
2 wt % Li
o Li 1ogS=—27Tﬂ+3.329 (1.19)
3wt % Li
o Li 1ogS=—&f9+3.508 (1.20)

Tabla 2. Correlaciones para la solubilidad de hidrégeno en aleaciones de aluminio-litio [4, 5]

En trabajos posteriores Anyalebechi y colaboradores [6, 7] analizaron el efecto de
elementos aleantes en la solubilidad del hidrégeno en aleaciones de aluminio en
los sistemas Al-X, en donde X= Cu, Si, Mg, Zn, Li, Fe, Ti, a partir de datos
reportados y mediante regresion multivariable obtuvieron la siguiente correlacion:

log S = —1.066—3000.35(%)—0.0133(wt%Cu)—0.0085(wt%Si)

+0.07257 (wt%Mg ) —0.00783 (wt%Zn) +0.24267 (wt%Li) (1.21)
—0.03398(wt%Fe)+0.04338(wr%Ti )
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Métodos de desgasificacion de aluminio

Existen tres métodos principales para llevar a cabo la remocion de hidrogeno en el

aluminio liquido, son:

Desgasificacion natural
Desgasificacion al vacio
Desgasificacion mediante la inyeccidon de gases o polvos (reactivos y no

reactivos)

De las técnicas mencionadas la mas eficiente y estudiada es la de inyecciéon de
gases, polvos o escorias realizada mediante tapones porosos, lanzas o rotores.
De estos métodos, el uso de rotores es la técnica en donde se obtienen mejores
resultados [27-29]. La Tabla 3, muestra algunas inyecciones tipicas. La Figura 2 y
Figura 3 muestran resultados experimentales que describen la superioridad de la

técnica de inyeccion con rotor respecto a las otras formas de inyeccion.

Gases Polvos Escoria
No reactivo N2, Ar KCI, MgCl, NaCl, KCI, MgCl,
Reactivo SFG, C|2 A|F3, A|C|3

Tabla 3. Métodos para remover impurezas sélidas y gaseosas en Al liquido.

El uso de rotores ha sido muy utilizado en reactores para producir un mezclado
homogéneo y diametros de burbuja pequefios (2-8 mm). Se pueden alcanzar

grandes areas de contacto, las cuales favorecen las reacciones interfaciales.
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Figura 2. Comparacion de las eficiencias de Figura 3. Efecto de diferentes métodos de
desgasificado mediante diferentes técnicas [27- desgasificacion en una aleacién Al-7Si-3Mg [30].
29].

Mecanismo de desgasificaciéon de aluminio mediante la

inyeccion de un gas inerte (Argén) [31]

El mecanismo de remocién de hidrégeno es por difusién a través de la interfase
metal/gas. El hidrégeno disuelto en el aluminio es transportado desde los
alrededores hacia las burbujas de argon mediante los procesos de difusion y
conveccién dentro del seno del fluido (ver Figura 4); a continuacion el hidrégeno
que se encuentra en los alrededores de la capa limite de la burbuja es
transportado por difusion hacia la superficie de la burbuja (ver Figura 5), al llegar a
dicha superficie el hidrégeno experimenta el fendmeno de adsorcion sobre la
misma y la desorciéon dentro de la burbuja de argdn reaccionando el hidrégeno
atomico para obtener hidrégeno en forma molecular (ver Figura 6); posteriormente
el hidrégeno se difunde hacia el seno de la burbuja de argén (ver Figura 7).
Finalmente la mezcla gaseosa de Ar-H,, asciende por el fluido para escapar por la

superficie del metal liquido (ver Figura 8).



Capitulo 1. Antecedentes

? ®
@ N\ /@ \@ @ ®/
~ S,
N ~=L Ar Jo-o
_ Ar @ A
® © © e

Figura 4. Transporte de H desde el seno del Figura 5. Transporte difusivo del H a través de la
liquido hacia la burbuja de Ar por difusion y capa limite.

conveccion.

Figura 6. Proceso de adsorcion-desorcion en la Figura 7. Difusién de H, dentro de la burbuja de
superficie de la burbuja de Ar. Ar.

Figura 8. Remocion de H; a través de la superficie del Al liquido.

10
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Procesos de refinamiento de aluminio

El proceso de refinamiento de aluminio se

estos pueden ser de acuerdo:

Materia prima

Uso de Cl»

Estado del reactivo
Tiempo de refinamiento

Método de refinamiento

puede clasificar por diferentes criterios,

La Figura 9 muestra las categorias de cada clasificacion.

. . {Smelting
Materia prima

Ruta de Cl,
Uso de Cl,

Estado del reactivo{

Tiempo de reﬁnamiento{

Método de refinemiento

Re-smelting

No ruta de Cl,

Inyeccion de polvos

Inyeccion de gas

Continuo
Batch
Gas de purga

y/o rotor

Filtro de cerdmica y/o

filtro de espuma

Figura 9. Resumen de la clasificacion de métodos de refinamiento de aluminio.

Durante las ultimas cuatro décadas se han desarrollado diversos métodos de

purificacion de aluminio, actualmente el método mas empleado es la inyeccién de

gas o mezclas de gases compuestas de nitrégeno, argén y cloro. Los gases son

inyectados mediante lanzas, tapones porosos y/o rotores. La inyeccion por medio

de lanzas no suelen ser tan eficientes como los métodos por tapon poroso vy rotor.

11
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La inyecciéon de gases mediante el uso de lanzas genera grandes burbujas y
tiempos de residencia muy cortos, lo cual afecta directamente al coeficiente de
transporte de masa y de ahi su baja eficiencia. El uso de tapén poroso por debajo
del reactor es otro método. Por esta via se alcanzan tamanos de burbuja
pequeios y la eficiencia respecto al uso de lanzas es mayor (Figura 2). Para las
técnicas antes mencionadas se han disefado reactores con varios elementos para
aumentar la eficiencia del proceso. El uso de rotores para inyectar el gas de purga
ha demostrado ser el proceso mas eficiente de los tres, ya que se obtienen
tamafos de burbuja muy pequefios y el esfuerzo de corte generado proporciona
un buen mezclado, con lo cual se obtienen tiempos de residencia mas largos y

areas interfaciales mayores.
Resumen de las etapas de refinamiento del metal

Actualmente se dispone de diferentes tecnologias para el refinamiento del
aluminio. El éxito de la implementacion y uso de estas tecnologias esta
acompafado solamente cuando se alcanza un equilibrio entre la calidad del metal,
productividad, costo e impacto ambiental. La secuencia general del procesado del
metal se muestra en la Figura 10 y consiste en el pretratamiento del horno,
procesado en el horno, tratamiento en linea (desgasificado y filtracién). Se debe

de poner atencion del vaciado del metal entre cada una de las etapas.

g

Celda Electrolitica

L[ A I—>
Pre-tratamiento Horno de colada Desgasificador Filtro
del crisol

Horno de fusién

Figura 10. Secuencia del procesado del metal fundido. [32]

Tradicionalmente este proceso de limpieza se le conoce como fluxing, en donde
se burbujea cloro puro, mezclas de cloro/nitrégeno o argén (1 a 50 % Cl,) a través

del aluminio fundido aproximadamente a una temperatura de 750 °C, aqui se

12
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eliminas las impurezas por reaccién directa. Hasta hace un par de afos la
industria solo utilizaba cloro como gas de purga, pero debido a los problemas de

contaminacién su uso ha disminuido dando paso a nuevas alternativas.

El aluminio se obtiene a partir de la celda primaria de electrdlisis, el aluminio
fundido es pretratado por medio de una lanza, llamada tratamiento del aluminio en
el crisol TAC por sus siglas en inglés (Treatment Aluminum Crucible), en donde los
metales alcalinos y alcalino-térreos son removidos mediante la inyeccion de polvos
de AlF;. Entonces, el aluminio fundido es refinado por medio de la inyeccion de
una mezcla de gases (nitrébgeno o argon) y cloro para remover inclusiones vy
elementos de impurezas. Estos procesos ocurren en reactores batch. Seguido a
estos procesos, el aluminio es purificado en reactores continuos, tales como
desgasificado o filtracion; finalmente el fundido limpio va a los procesos de
lingoteo o de colada continua. Es complicado clasificar los procesos existentes en
batch o continuos, debido a que algunos procesos como el de desgasificado

también se pueden realizar en reactores batch.
Procesos de refinamiento batch
Proceso tradicional de inyeccion de Cl./Ar

En este proceso se utilizan mezclas Cly/Ar o Cl2/N, para remover impurezas de
elementos e inclusiones en el metal fundido mediante un reactor batch. En la
Figura 11 se muestra un reactor de este tipo. Los fendmenos que ocurren durante

el proceso son:

1. Las inclusiones previamente depositadas son suspendidas en el seno del
liquido.

2. Las inclusiones son removidas por flotacion/suspension y atrapadas en la
escoria; este proceso es mejorado con la presencia de Cl».

3. Las inclusiones depositadas en zonas muertas desde el punto de inyeccion

del gas.

13
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4. Se forman gotas de MgCl, y son suspendidas en el seno del metal, estas
pueden flotar o adherirse a las paredes del horno.

5. Ser generan nuevas inclusiones debido a la reaccién del metal liquido con

la atmodsfera o con la escoria.

Flujo de gas\

Generacion de nuevas inclusiones

Escoria

Remocién por flotacién
hacia la escoria

Movimiento local intenso

Formacion de Mg2Clo

Resuspencion

Inyeccion de gas dentro del fundido

Figura 11. Eventos que ocurren durante la remocién de elementos alcalinos y alcalinotérreos.

Proceso de tratamiento de aluminio en el crisol (TAC)

Este proceso fue desarrollado por la empresa Alcan en 1983 (Figura 12). Este
reactor es utilizado para remover elementos alcalinos y alcalino-térreos. El
desarrollo de una reaccion efectiva entre los polvos de AlF3 y el aluminio fundido

es la clave principal del proceso.

Los parametros de operacion y el disefio deben ser optimizados de manera que el
vortice generado alcance una penetracibn maxima, combinado con la rapida
recirculacion de particulas a través del metal. El flujo continuo de fluoruros en la
superficie del fundido causa aglomeraciones y permite la formacion de pellets, los
cuales son agentes inactivos para la remocion de metales alcalinos y previenen la
formacion de escoria durante el mezclado. Después del tratamiento, estas
particulas pueden aglomerarse sobre las paredes del crisol o flotar hacia la

superficie y pueden ser recicladas.

14
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Escape Polvos

Figura 12. Proceso TAC [33].

En este reactor los niveles de litio pueden alcanzar hasta un nivel de 3 ppm con
una eficiencia de 89 %. Las ventajas del proceso sobre otras tecnologias son los

bajos costos de energia y operacion [33].
Proceso IMN

Este proceso fue inventado por el Instituto Polaco de Metales no ferrosos en 1977.
Es un tipo de proceso continuo de desgasificado. El hidrégeno es removido en la
misma direccién del flujo de gas de purga. Las burbujas de gas son inyectadas
mediante un tapon poroso por debajo del reactor. Se utiliza una mezcla de Ar/Cl; o
N2/Cl,. Este proceso puede remover hasta un 70 % de inclusiones no metalicas
(Figura 13).

Quemador
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097570
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Figura 13. Proceso IMN.
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Proceso Inyeccion de flujo rotatorio (Rotatory Fluxing Injection, RFI) /

Inyeccion de gas rotatorio (Rotatory Gas Injection, RGl)

Este proceso se utiliza para remover metales alcalinos e inclusiones de una forma
mas eficiente. El proceso RFI utiliza cloruro de potasio y magnesio los cuales son
inyectados con un flujo de nitrégeno, mientras que el proceso RGI utiliza una
mezcla de cloro y nitrdgeno como gas de arrastre. En el proceso RFI se puede
remover calcio desde un valor de 10.7 ppm hasta 4.2 ppm, y el sodio desde 3.1
ppm a 0.8 ppm. Con los procesos RFI y RGI se pueden eliminar inclusiones hasta
en un 95 % [34].

Proceso de unidad de desgasificado rapido (Rapid Degassing Unit, RDU)

La compafiia FOSECO inventd este proceso en 1986. Como se muestra en la
Figura 14, la caracteristica principal de este reactor es la implementacién de un
rotor, el cual tiene doble funcion, la de bombear aluminio liquido desde el fondo del
reactor, para crear un bafio homogéneo y segundo crear burbujas de diametros
pequefos en el gas de purga. Este rotor genera grandes areas de contacto entre
el gas y el aluminio liquido. La vida promedio del rotor es de 6 semanas. Se
utilizan mezclas de argén o nitrégeno con cloro (2-5 %). La tendencia general en
estos casos es que la eficiencia de remociéon de hidrégeno disminuye con el
incremento de la rapidez de flujo del metal liquido o la disminucién de la rapidez

de flujo del gas de purga.
Proceso de filtraciéon por burbujeo de gas (GBF)

El proceso fue desarrollado por Showa Aluminum en 1977. Un diagrama del
reactor se muestra en la Figura 15a [30]. El flujo por arriba choca con el flujo por
debajo, a la mitad de la altura del rotor, causando una fuerte turbulencia que
rompe en burbujas finas y las dispersa homogéneamente en el bafo Figura 15b
[30]. La disminucién de la altura del rotor cerca del fondo del reactor mantiene los
patrones de flujo sin cambio. Se puede observar una distribucion uniforme de

burbujas finas a través del bafo. Se utiliza Argdbn como gas de purga sin el uso de
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cloro. Modelos fisicos de agua han demostrado que el tamafo promedio de la

burbuja es aproximadamente de 5 mm.

Figura 14. Unidad RDU.

Proceso de remocion de metales alcalinos

La compafiia HYDRO (Noruega) inventd este proceso para la remocion de
metales alcalinos (Removal of Alkaline Metals, RAM) en el afio de 1995 como se
muestra en la Figura 16. El proceso RAM es un sistema de refinamiento batch, se
pueden obtener burbujas pequefas porque el metal ingresa por la parte baja del
rotor (Figura 17). La fraccién de sodio, calcio vy litio depende principalmente de la
rapidez de alimentacién de AIF3 y la velocidad del rotor mientras que la

temperatura y la rapidez de flujo del gas afecta ligeramente (Figura 17).

Parece que las dimensiones del reactor favorecen la remocion de impurezas
debido a que se aumenta el tiempo de residencia de las burbujas. El proceso RAM

se ha implementado en reactores continuos llamado Reactor HI10 Hycast.
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Figura 15. a) Diagrama esquematico de un reactor GBF. b) dispersion de burbujas de Ar en un modelo
fisico de agua para un reactor GBF, flujo de Ar=30 litros por minuto, velocidad del rotor 500
revoluciones por minuto [30].

<m—
Rotor Argon
Alimentador
de polvos

Figura 16. Diagrama esquematico del proceso
HYDRO RAM.

Figura 17. Geometria del rotor y patrones de
flujo para el proceso RAM.
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Proceso continuos (en linea) de refinamiento

Proceso ALCOA 503

Este proceso fue inventado en 1978 por la empresa ALCOA. Una descripcién del
reactor se puede observar en la Figura 18. El elemento principal es el dispersor
rotatorio de gas; estequiométricamente se requiere introducir Cl, por el centro del
reactor, para obtener una gran cantidad de burbujas donde se dispersan y
ascienden a través de los dispersores. Experimentos a escala en modelos fisicos
aire-agua muestran que en la zona de reaccion, el 50 % de las burbujas formadas
son menores a 2mm de diametro y el 90 % de las burbujas son menores a 4mm

de diametro aproximadamente.

Revestimiento
refrectario

Entrada
del
metal

del
metal

Figura 18. Proceso ALCOA 503.

El flujo es en paralelo inicialmente y a contracorriente en las siguientes etapas,
que se encuentran separados por tres bafles. El flujo de gas es tipicamente una
mezcla de cloro y argdn, aunque se pueden utilizar otros gases. Un proceso
mejorado llamado ALCOA 622 ha sido desarrollado. Este proceso utiliza una
menor cantidad de Cly (<2 %), y elimina la capa de sales fundidas. En este
proceso se pueden llegar a obtener concentraciones de hidrogeno de 0.21 ppm y

el 95 % de sodio y calcio pueden ser removidos, hasta alcanzar un contenido final
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de 1 - 4 ppm. La dependencia de remocion de impurezas disminuye con el
incremento de la rapidez de flujo del gas de purga, mientras que el aumento en la

fraccion de cloro favorece la remocién de estos elementos (Figura 19).

100
95 A Na (0.05m3/h Cly)
<90 4 Na (0.11m3/h Cly)

g 85
.g 80 _
g 75
= 70
22 65 =

[} 1]
S 60- :
L 55 — Puntos: experimental -
Curva: calculado

50 I I I [ I I I I [ I
0 3 6 9121518212427
Rapidez de flujo del metal [kg/h]

® Ho (0.05-0.11m3/h Cly)

Figura 19. Remocién de impurezas en aluminio liquido del proceso ALCOA 503.

Proceso de flotacion con gas inerte por medio de boquilla giratoria (Proceso
SNIF).

Este proceso se conoce como SNIF por sus siglas en inglés (Spinning Nozzle Inert
Flotation Process). El proceso SNIF fue desarrollado en 1974 por la Union Carbide
Corporation. Como se muestra en la Figura 20, la parte principal es la boquilla
giratoria, que produce burbujas finas y las dispersa uniformemente en el bafo
liquido (ver Figura 21). Ademas, provee una agitacion intensa y un patron de flujo
favorable en el horno. El diametro promedio de burbuja obtenido es de 5mm y solo
se utiliza un maximo de cloro de 5 % en la mezcla de gases. Durante el proceso,
el flujo de sales puede ser adicionado en el reactor con un flujo maximo de 0.001
% de la rapidez de flujo del gas. Se puede alcanzar concentraciones de hidrégeno
de 0.06-0.07 ppm. En sodio se puede alcanzar niveles de 0.1 - 3 ppm. Todas las
inclusiones se pueden recolectar, permitiendo una remocion de 95 %. La eficiencia
de la remocién de hidrogeno depende de rapidez de flujo del gas de purga y del

metal liquido alcanzando un 90 % de eficiencia de remocion de hidrégeno.
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El proceso SNIF puede tener varias camaras y cada una puede tener su boquilla
independiente [33]. En Japon el proceso SNIF ha sido mejorado al llamado SNIF
PHD-50 (de tipo mavil) y el SNIF HF 2000 (de tipo fijo).

|
Salida
del
metal
Figura 20. Esquema del reactor SNIF [35]. Figura 21. Geometria de la

boquilla giratoria [35, 36].

Proceso ALPUR

El proceso ALPUR fue inventado por Pechinery Aluminum Engineering en 1975
(Figura 22). El metal liquido fluye desde el fondo hacia la parte superior de tubos
oblicuos debido a los efectos en contracorriente provocados por la fuerza
centrifuga (por la rotacion del rotor). En los limites del rotor, existe una interaccion
entre el metal liquido y el gas de purga, y da como resultado una dispersion de
burbujas finas a lo largo de la superficie lateral del rotor. Esta mezcla de dos gases
es distribuida a través de las hojas hacia el bafio metalico. El transporte de masa
se mantiene hasta que la burbuja alcanza la superficie del fundido. EI gas
inyectado es una mezcla de argén y cloro (0-5 %). Los niveles de hidrégeno que
se pueden alcanzar son de alrededor de 0.09 ppm con una eficiencia que va del
60-90 %. Los metales alcalinos como sodio pueden ser removidos hasta niveles
de 3 ppm con una eficiencia de 80 %. La remocion de hidrégeno depende

principalmente de la velocidad de agitacion y del flujo de gas de purga.
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—>

Entrada
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Motor

Entrada
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Figura 22. Proceso ALPUR.
Proceso MINT

Este proceso fue desarrollado por Clumper en 1979, cuando trabajaba en la
empresa Swiss Aluminum Ltd. (ver Figura 23). El gas inyectado a altas
velocidades dentro del liquido genera pequefias burbujas en movimiento
desplazandose a gran velocidad sin la necesidad de partes giratorias. El diametro
promedio de burbuja depende del numero de Reynolds del orificio. Cuando se
alcanza un valor de Reynolds de aproximadamente 10 000, se obtiene un
diametro de burbuja de alrededor de 5mm sin importar el tamafio del orificio. Se
utiliza una mezcla de gases con cloro en una proporcion de 0.5-3.0 %. La
eficiencia de remocion de hidrégeno es de aproximadamente de 75 % y se
alcanzan niveles de hidrégeno de 0.05 ppm. La eficiencia de remocion de sodio es
de alrededor de 80 % alcanzando concentraciones menores a 2 ppm. El litio tiene
una eficiencia de 75 % y una concentracion de 0.7 ppm. El calcio se puede
disminuir hasta una concentracion de 1.7 ppm con una eficiencia de 60 %. La
eficiencia de remocién de hidrogeno depende de la rapidez de flujo del gas de
purga y de la rapidez de flujo del metal. En Polonia se desarrollé un proceso
similar llamado URC-7000 [37].
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Figura 23. Proceso MINT.

Proceso de desgasificado de multivaciado

Este proceso se le conoce como DMC por sus siglas en inglés (Degassing
MultiCast Process) y fue inventado por Metaullics Systems en 1986. La unidad
DMC consiste en una caja caliente con camaras separadas para el desgasificado
y filtracion. La fuente de calor suele ser un quemador radiante de flama de gas con
capacidad calorifica no solo para fundir el metal sino también para mantenerlo
fundido. La camara de desgasificado esta equipada con un tapdén poroso que
genera pequefas burbujas y promueve un buen mezclado dentro de la camara. La
camara de filtracion consiste en un plato con varios elementos verticales (ver
Figura 24). Se utiliza una mezcla de argén y nitrégeno con hasta un 10 % de
cloro. Las concentraciones alcanzadas de hidrégeno son alrededor de 0.1 ppm

con una eficiencia de 60-70 %.
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Figura 24. Procesos DMC.
Proceso con sistema de inyeccion de gas

A este proceso de le conoce como GIFS por sus siglas en inglés (Gas Injection
Fluxing System) inventado en Noranda Aluminum en 1992 (Figura 25). Este
proceso alcanza una dispersion homogénea de pequefias burbujas debido al
esfuerzo de corte y mezclado causado por dos dispositivos de inyeccion giratorios,
cada uno consiste de un mango y un rotor fabricados en grafito. El eje del rotor es
controlado por un motor instalado en la parte superior del sistema, la cual esta
dividida aproximadamente en cuatro secciones iguales con paredes refractarias
por dentro y dos rotores e inyectores de gas por fuera del reactor. Por la
configuracion del reactor se facilita la remocion de haluros liquidos y escoria antes

de realizar el vaciado (Figura 25).

En el proceso GIFS se utiliza argén mezclado con cloro (0.5- 2 %). La eficiencia de
remocion de hidrogeno es de aproximadamente 50-76 % y se logra alcanzar
concentraciones de 0.1 ppm. La remocion de inclusiones es mayor al 90 %. La
eficiencia de remocion de hidrogeno aumenta cuando se incrementa la razon de
rapidez de flujo del gas, respecto a la velocidad de vaciado; y a la razéon de la

velocidad de agitacion con respecto a la velocidad de colado.
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Mecanismo,
Puerta del rotor (})era
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Figura 25. Diagrama del reactor GIFS.

Proceso Alcan Filter Degasser (AFD)

Este proceso fue inventado por Alcan International Ltd. en 1989 y consiste en un
reactor de material refractario, a través del cual fluye el metal liquido en forma
descendente. Un plato de ceramica perforado divide al reactor en tres secciones:
una superior, otra inferior y el mismo plato en una seccioén central. En la seccién
interior el gas es descargado en forma de pequefias burbujas a través de un rotor
giratorio. Las burbujas del gas pasan subsecuentemente a través del plato
perforado y ascienden en contracorriente al flujo del metal liquido. La seccién
intermedia es una zona de tres fases. La zona superior es esencialmente a de dos
fases que permite la distribucion del metal entrante en la seccion intermedia del
reactor el cual permite una superficie libre para el escape de las burbujas de gas
(Figura 26).

Se utiliza una mezcla de argén y cloro (0-5 %). Alrededor del 70 -90 % del
contenido de hidrogeno puede ser removido y alcanzar concentraciones de 0.09
ppm. La eficiencia de remocion de metales alcalinos es de 60- 80 % con niveles
menores a 3 ppm. La eficiencia de remocién depende de la rapidez de flujo del

metal y del gas de purga.
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Figura 26. Proceso AFD.

Proceso Desgasificado Compact Alcan

El proceso ACD (Alcan Compact Degasser), fue inventado por la empresa Alcan
International Ltd. en 1995. Consiste en una serie de desgasificadores arreglados
en linea (ver Figura 27). El argon forma burbujas y se eleva dentro del bafo
eliminando el hidrégeno disuelto. Los rotores estan separados por bafles verticales

que dividen al reactor en diferentes secciones.

El desgasificador puede generar burbujas muy pequefas. La eficiencia de
desgasificado es de 55-60 % de remocién de hidrogeno. Y para metales alcalinos

es de 70 % aproximadamente

~—Nivel del

Patron de distribucion Inyector de gas
de burbujas

Figura 27. Proceso ACD.
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Proceso SIGMA

Este proceso fue inventado por la compafiia Air Products and Chemical
Incorporation en 1980 (Figura 28), para remover el hidrogeno disuelto y promover
la flotacién de inclusiones. En este reactor se utiliza la inyeccion simultanea de
gases en el bano metalico con una atmosfera inerte produce un producto de gran
calidad. Se pude agregar una pequena cantidad de SFg para obtener una mejor
calidad en el aluminio. El SF¢ remueve al hidrégeno y al mismo tiempo genera una
capa protectora sobre la superficie del metal liquido que inhibe la reabsorciéon de
hidrogeno. La unidad estd basada en un refractario unico permeable al gas,
permitiendo un buen mezclado sin el uso de rotores de geometria compleja
(Figura 28).

Tapa

Calentadores
de W/SIiC

Reactor d

Entrada Salida —_“

Controlador del
flujo de gas

Fondo poroso para
la inyeccidn de gas

Figura 28. Proceso SIGMA

Proceso HI

La empresa Hydocast desarrolld los procesos HI10, HI422 y HI43X que son
similares al proceso RAM (Figura 16). Sin embargo este proceso utiliza una
mezcla de argon con cloro (3-5 %). El hidrogeno puede ser removido hasta una
concentracion de 0.09 ppm con una eficiencia de 60 %. Las inclusiones pueden

ser removidas hasta concentraciones menores 1 ppm y eficiencias del 70 %.
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Revision Bibliografica
Introduccion

Existe en la literatura una gran variedad de modelos matematicos para describir el
proceso de desgasificado de aluminio desde la década de los afios 80’s, iniciando
con los trabajos de Dantzig y Clumpner [38], Saternus y Botor [37], Sigworth y
Engh [31], para la década de los 90’ s con el uso de computadoras mas rapidas se
utilizaron las técnicas de CDF (Computacional Fluid Dynamics), para estudiar los
efectos del desgasificado de aluminio Johansen [39], Guo y Irons [40], Xu y Mc
Grath [41], Dong y Johansen [42] , Jones and Launder [43].

Modelos fisicos y modelos a escala

José Luis Camacho Martinez, y colaboradores [44], realizaron un estudio

hidrodinamico de la desgasificacion de aluminio por la técnica de rotor-inyector en
un modelo fisico de H,O-O,, para tres distintas geometrias de rotores. Los autores
reportan mapas vectoriales de velocidad, perfiles radiales de velocidad en

diferentes planos propuestos para cada uno de los tres disefios de rotores.

J. J. J. Chen y J. C. Zhao [45], estudiaron la distribucién de burbujas dispersas por
un rotor en un modelo fisico, para describir el proceso de tratamiento de aluminio
fundido.

Qian Fu y James Evans [46] en el primero de una serie de dos articulos
construyeron un modelo a escala para la remociéon de Mg en Al liquido mediante
la inyeccion de Cl, gaseoso con una lanza; en donde muestran la parte tedrica de
las reacciones que se llevan a cabo mediante este procedimiento, asi como, datos
termodinamicos; hacen una detallada descripcion de la metodologia de trabajo y
del sistema con sus dimensiones. En este primer articulo se estudia el
comportamiento de la burbuja con diferentes formas de lanzas y el analisis del

metal fundido para observar la disminucién del contenido de Mg.
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Mariola Saternus y Jan Botor [37] construyeron dos modelos fisicos para los
reactores URO-200 y URC-700, los cuales son reactores batch y continuos
respectivamente. Ambos reactores tienen rotores para el desgasificado y el gas es
inyectado por medio de un tapon poroso fabricado de un material ceramico. Los

autores realizaron las siguientes consideraciones:

e Similitud geométrica entre el modelo fisico y el reactor real.
e Similitud hidrodinamica entre el modelo fisico y el reactor real, incluyendo

similitudes: cinéticas, dinamicas y térmicas.

Para tal efecto fueron utilizados los siguientes numeros adimensionales: Reynolds,
Froud y Weber. Para el reactor URC-7000, se utilizé6 un modelo a escala 1:4,
mientras que para el reactor URO-200 se utilizd un modelo 1:1. Estos dos

reactores son de geometria en forma de paralepipedo.

Finalmente, muestran figuras de los cuatro patrones de flujo conocidos para
tanques agitados en ambos reactores [45]. A partir de estos patrones se
determinaron los intervalos de flujo, que se muestran en la Tabla 4 e indican el

grado de dispersion de la burbuja.

URC-700 URO-200
Q [dm*/min] Dispersion Q [dm*/min] N [rpm] Dispersion
2-6 Minima 0-1.5 0-100 Minima
7-10 Cercana 2.5-17.5 125-300 Cercana
11-25 Uniforme 10-17.5 150-350 Uniforme
>25 Sobre-dispersion >17.5 325-400 Sobre-dispersion

Tabla 4. Determinacion de patrones de flujo para obtener la dispersion de burbujas en tanques batch y
continuos en los reactores URC-700 y URO-200 [37].
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Modelado matematico del proceso de desgasificado de aluminio

liquido.
Modelos analiticos

J. A. Dantzig, J. A. Clumper y E. Tyler [38] desarrollaron un modelo matematico
para el proceso de desgasificacion de aluminio mediante la inyeccion de un gas
insoluble, se considera la difusion del hidrogeno disuelto en el metal fundido hacia
la burbuja del gas inerte y la cinética de adsorcion de hidrégeno en la superficie de

la burbuja. El modelo se desarrollo, en una columna de diametro reducido. Para

este modelo se consideran tres grupos de numeros adimensionales g, N, y «. El

primer grupo f3 :h, es un factor geométrico y la dispersion del gas de purga en
cil

el fundido, en donde r

C

, ©s el radio interno de la columna y r es el radio del

. d;'”b'f"lil'(cgi_cgz) .
cilindro; el segundo grupo N, = , es la rapidez de
Voot "Dy

C

incorporacion de hidrégeno dentro de la columna de la burbuja con respecto a la
rapidez de difusion de hidrégeno a través del fundido, en donde 4, corresponde al
diametro promedio de la burbuja, n, es el numero de burbujas por unidad de
longitud en la columna, & es la constante de rapidez de la reaccion de

desgasificado por unidad de area de burbuja, C;; concentracion inicial de

hidrégeno, Ci concentracion de hidrogeno en equilibrio con el gas de purga,

D

., €S €l coeficiente de difusion del hidrogeno en aluminio liquido y finalmente el

2C . ., e _
tercer grupo ¢ =——, determina la concentracioén al equilibrio de hidrégeno en
Cy —Ci
3 2

el fundido que es determinada totalmente a priori. El modelo se validdé con

diferentes flujos de gas y tamarfios de reactor obteniendo resultados aceptables.
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Qian Fu y James Evans [47], desarrollaron un modelo matematico para la
remocion de Mg en aluminio liquido, las dimensiones y procedimientos realizados
se encuentran detallados en la primera parte de este trabajo [46]. Las principales

consideraciones para este modelo son:

1. El Cl, es convertido a AICIl; en un tiempo mucho menor que el tiempo de
residencia de la burbuja dentro del metal liquido.

2. El MgCl;, producido por la subsecuente reaccion con el AICI3 no interfiere
con el avance de la reaccion.

3. El transporte de masa en la interface gas-metal del lado del gas, no es la
etapa determinante.

4. Lacinética de reaccion en la interface gas-metal no es la etapa controlante.

5. Lacomposicion dentro del metal liquido es uniforme.

6. Las burbujas son de forma esférica y tienen la misma temperatura que el
metal fundido.

7. La velocidad terminal de ascenso de las burbujas a través del metal fundido
es determinada por el tamafio de la burbuja, pero no es afectado por la
presencia de otras burbujas. La presion en la burbuja es igual a la presion
metalostatica a la altura H mas la presién en la superficie del metal.

8. Lareaccion en la superficie del metal es despreciable.

Con estas consideraciones se obtiene el siguiente modelo para el cambio en el

contenido de AICI3 en una burbuja que asciende a través del metal fundido:

dnA]C]3 d 2 ini e
P Ce) =y R A (Gl = Ci) (122)

En donde 7, representa el cambio en el contenido de reactor, /; es el volumen
de una burbuja de forma esférica, p, es la densidad de la burbuja que contiene
los gases, C, es a concentracion de AL,O; en la burbuja, k,, , es el coeficiente

de transporte de masa en la interface Mg—Al, A, es el area de una burbuja, p,,
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es la densidad del aluminio liquido, Cy;, es la concentracion inicial de Mg disuelto
en el aluminio liquido, C;?, es la concentracion al equilibrio en la interface liquido-

gas. Con el modelo propuesto los autores lo aplican a nivel industrial obteniendo

buenos resultados.

Guofa Mi, y colaboradores [48], estudiaron el efecto de los parametros como
alimentacion del gas de purga y la velocidad rotacional del rotor, sobre la
formacion del vértice formado, y su efecto en la eficiencia de desgasificado. Para
ello utilizaron un modelo de H,O, pero no aportan datos sobre las dimensiones del
mismo. El gas utilizado fue argéon. Finalmente calculan las dimensiones del vértice

analiticamente.

Jeong-Whan Han y colaboradores [49], simularon en un modelo fisico H,0-O la
cinética de desgasificacion de hidrogeno en la refinacion de aleaciones base Mg
(AZ91D). Los autores realizaron una revision teodrica de la cinética de

desgasificaciéon de hidrogeno.
Se tienen dos consideraciones principales del sistema de estudio, las cuales son:

1. El oxigeno disuelto se encuentra homogéneamente distribuido en todo el
reactor.
2. La remocién de oxigeno, es determinada por la rapidez de transporte de

masa de oxigeno disuelto en el agua hacia la superficie de la burbuja.

A partir de estas consideraciones se obtiene el siguiente modelo matematico:

dC .
Vo =k no 4 (Col = C5) (1.23)

Con las condiciones iniciales y de frontera adecuadas se obtiene la solucién

analitica de la ecuacion (1.23):

k, . -A
M.t] (1.24)

H,0

C, =Cg +[c;;j - Cgf]-exp{
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En donde C, representa la concentracion de oxigeno, al tiempo ¢, V, , es el

volumen del reactor, &, , , es el coeficiente de transporte de masa en la interface

0,-H,0, 4, es el area de una burbuja, C;' es la concentracion inicial de oxigeno
disuelto en el liquido, C;/ es la concentracion al equilibrio de oxigeno en la

interface liquido-gas finalmente ¢ representa al tiempo.

En el articulo, se describen las dimensiones del sistema, asi como los resultados
obtenidos durante la experimentacion, pero no muestra la aplicacion industrial del

modelo.

Z.C. Hu, E.L., Zhang y S.Y Zeng [50], desarrollaron un modelo matematico para
simular la remocion de hidrégeno en un aleacion de Mg (AZ92), mediante la

técnica de rotor. Se utilizé un modelo fisico H,0-0,, para determinar el area

superficial total de las burbujas de gas inyectadas. De acuerdo al modelo
propuesto por Warke, V.S. y colaboradores [51], la concentracién de hidrégeno en

el metal fundido es descrita por el siguiente balance general de masa.

dC
Ky orgg Ay Coy =V - dt’i (1.25)
La solucion a la ecuacion (1.25) es:
iy k - A
C,=C; ~exp[—M~tJ (1.26)
L L VMg

Con los resultados obtenidos experimentalmente para el area superficial total de
las burbujas y el coeficiente de transporte de masa, se verificé el modelo en un
reactor con una aleacion comercial de Mg (AZ91) dentro del intervalo de
temperaturas de 973-1023 K. El desgasificado se llevé a cabo con un rotor a 280
rom y un flujo de Ar de 1.0 litro por minuto, obteniendo resultados concordantes

entre el modelo propuesto y los valores experimentales.
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X Lvi y L. Zhang [52], desarrollaron varios modelos matematicos para la remocion

de impurezas soélidas y gaseosas (Na, Ca, Li, H) en Al liquido, a través de la
inyeccion de gases inertes, polvos reactivos, refinacion de escoria y
combinaciones de los mismos. El desarrollo de los modelos incluye reactores
continuos y batch para cada método. Todos los modelos propuestos son validados

con datos experimentales.

Mi Guofa, y colaboradores [53], realizaron un disefio experimental, para identificar

la influencia de los principales parametros de operacion (rapidez de flujo,
velocidad rotacional del rotor, tiempo de inyeccion del gas) en la remocion de
hidrégeno en aleaciones de Al liquido por la técnica de rotor-inyector, en un
modelo fisico H,O/NaOH-CO;; obteniendo por regresién multivariable una relacion

cuadratica polinomial, que describe la interaccion de dichos parametros.

Masamichi Sano y Kazumi Mori [54], determinaron la etapa controlante en el
proceso de desgasificado por medio de la inyeccion de gas inerte en el seno del
metal liquido mediante una lanza, para cada etapa propusieron modelos
matematicos, utilizaron un sistema formado por Ag liquida con O3 disuelto y como

gas de purga argon.

Geoffrey Sigworth y Thorvald Abel Engh [31], desarrollaron un modelo matematico
para describir la remocioén de hidrogeno en Al liquido (debido a la generalidad del

modelo se puede utilizar para otras impurezas (Na, Ca, Li)), se introducen un

nuevo grupo adimensional l, llamado concentracién adimensional de

H
hidrégeno, el cual representa el cociente de la habilidad del hidrégeno de difundir
hacia la burbuja del gas de purga durante su ascenso entre la capacidad de purga
del gas para remover el hidrogeno disuelto. Se hace una revision de los aspectos
termodinamicos y cinéticos, asi como, modelos para procesos batch y continuos.
Para un volumen de control de una burbuja ascendente en el metal fundido, se

tiene el siguiente balance de hidrégeno:
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k, . -p,(C,—C) A4 : Iy
H-Al pAl( H H) b=2'GAr'A H, (1.27)
100- MW, Iy

T

La ecuacion (1.27) representa la difusiéon de hidrégeno a través de la capa limite
con un coeficiente de transporte de masa empirico. Realizando un balance de

masa sobre todo el reactor, se obtiene:

. P
_Liq{ =2.G, | = (1.28)
100- MW, dt ~ P,

Combinando las ecuaciones (1.27) y (1.28), y realizando las sustituciones

pertinentes, se obtiene el modelo:

C, 100-f,-K, ,-Z-MW,-G, y

n—-= (1.29)
CH MA[ PT
Donde
Z=1-exp(—y) (1.30)
Y
w kIj—A/'pA/'Ab'PT (131)

T100-MW, -G, - f, K

Liping Wang, y colaboradores [55] estudiaron el efecto de cuatro parametros de
operacion en equipos de desgasificado (flujo de gas, velocidad de rotacion del
rotor, tiempo de refinamiento y tiempo del proceso), en el desgasificacion de una
aleacion de Al 7075; para ello desarrollaron un disefio experimental ortogonal. La
experimentacion se llevo a cabo en un reactor de XD-J-100BP utilizando como gas
de purga Ar de alta pureza. Se determiné que la velocidad de rotacién es el
principal parametro en la remocion de hidrogeno, mientras que, el parametro que
menos influencia tiene es el tiempo de fundicion. Finalmente, se optimizaron estos
parametros mediante un analisis ortogonal de los datos experimentales, que se

presentan en la Tabla 5.
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No se proporcionan dimensiones utilizadas del reactor, para la realizacion de la
experimentacion, pero se dan las condiciones de trabajo como temperatura,

energia utilizada, etc.

Parametro Valor Unidades
Velocidad de rotaciéon 400 rpm
Flujo de gas 0.2 m°/h
Tiempo de refinamiento 15 min
Tiempo de fundicion 6 min

Tabla 5. Optimizacion de parametros en el disefio experimental de Wang, L., y colaboradores [55]

Viendra Warke, S. Shankar, y M.M. Makhlouf [51], desarrollaron un modelo

matematico para la remocién de hidrogeno y particulas sdlidas en aleaciones de
aluminio liquido, mediante la técnica de rotor. Los autores aplican un balance de
masa total en el reactor, considerando que el metal liquido se encuentra bien
mezclado y por lo tanto la concentracion de hidrogeno disuelto no varia con

respecto al sistema coordenado.

e A4,(Co=Cy) |-y 4 (Cy-Ci) | = 7, %CH (1.32)
Flujo de hidrogeno desde la - Flujo de hidrogeno saliendo del ‘

Rapidez de cambio de la concentracion

atmosfera hacia el metal liquido metal liquido hacia la burbuja de hidrégeno dentro del metal liquido

Para el modelado de particulas sélidas se utilizo la ecuacion de balance
poblacional de particulas, el cual permite obtener la rapidez de cambio de

particulas dentro del metal liquido.

El balance es el siguiente:

% n, (v,t)] :%[lv (v,t)n, (v,l)] +J();VK (v=7,%)n, (v=",0)n, (V,)dv

—n, (v,t)J‘Oao W, (v,V)n, (9,0)dv+S, [nv (v, t),v,t]

(1.33)
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Donde », (v,z)es la funcion de densidad de distribucion de particulas, n, (v,t)dv es
el niumero de particulas dentro del volumen en el intervalo de (v,v+dv) por unidad

de volumen del fluido. Finalmente, los autores validan los modelos con datos
experimentales obteniendo excelentes resultados y realizan simulacion mediante
la técnica de Dinamica de Fluidos Computacional (Computational Fluid Dynamics
(CFD)).

Modelos que utilizan dinamica de fluidos computacional

(Computational Fluid Dynamics (CFD))

Byung S.Choi, y colaboradores [56] realizaron estudios de CFD en la prediccion
del tiempo de residencia y compararon los resultados obtenidos contra datos
experimentales utilizando un modelo de turbulencia x—¢ en el software FLUENT

version 6.0, obteniendo perfiles de vectores de velocidad para flujos turbulentos.

L. Dong, S. T. Johansen y T. A: Engh [42], utilizaron un conjunto de ecuaciones

diferenciales parciales para simular un tanque agitado cilindrico sin bafles, las
ecuaciones se realizan para momentum en la direccion axial, momentum en la
direccion radial y momentum en la direccidon tangencial, dichas ecuaciones fueron
resueltas con el Software FLUENT version 2.97, el método de solucion consiste en
discretizar la geometria fisica del sistema de interés en un numero conocido de
volumenes de control. Paso seguido el conjunto de ecuaciones diferenciales
parciales es integrado sobre cada volumen de control y se obtiene un conjunto de
ecuaciones lineales algebraicas para todos los campos en cuestion. Para los
casos descritos la comparaciéon con los valores experimentales muestran una

buena concordancia con tanques agitados reales.

D. Mazumdar, R. I. L. Guthrie y Y. Sahai [57], desarrollaron modelos matematicos

para describir los fenémenos de flujo y turbulencia en tanques agitados
axisimétricos, basados en evidencia tedrica y experimental los calculos fueron
realizados con el Software PHOENICS, resolviendo el conjunto de tres ecuaciones

diferenciales parciales, es decir, resolviendo la ecuacién de continuidad, la
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ecuacién de conservacion de momentum en la direccion radial y axial
respectivamente. Aunque se obtuvieron resultados similares con los datos
experimentales llegan a existir algunas discrepancias significativas que son

tratadas por los autores.

M. A. Ramirez-Argaez y colaboradores [44, 58-62], han estudiado el efecto de las
diferentes variables en el proceso de refinamiento del aluminio con técnicas CFD y
modelado fisico en sistemas agua-oxigeno, obteniendo campos de velocidad, la
influencia de la profundidad, geometria, y rapidez del rotor, velocidad de flujo,

meétodo de inyeccidn.

En este trabajo se desarrollé un modelo matematico para la desoxidacién de agua
basado en un modelo de la desgasificacion de aluminio mediante un balance
global de masa que considera la cinética del transporte de masa a través de un
coeficiente global de transporte de masa; el modelo matematico se validé con
datos experimentales en un modelo fisico de manera satisfactoria. Asimismo se
realizé un extenso analisis de las variables del proceso: velocidad de rotacion del

rotor, rapidez de flujo del gas de purga y forma de inyecciéon del mismo.
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Capitulo 2 Modelo Matematico

El presente modelo se desarrollé para describir el proceso de desgasificacion de
un sistema H,0-O,. Este sistema de desgasificado se lleva a cabo mediante la
inyeccion de N, gaseoso. EI modelo fisico fue construido por Ivan Torres [63],
para simular la desgasificacion de aluminio puro, donde el agua sustituye al
aluminio, el O, disuelto al H, y el gas de purga Ar es remplazado por N, Este
modelo fisico representa un reactor de tipo batch de escala 1:1, disefado por la
empresa Cooper Crouse Hinds (ver Figura 30). El modelo fisico consiste en un

cilindro de acrilico de 0.52 metros de didmetro (4, ) el cual es llenado hasta una

tanque
altura igual a la del diametro del reactor (ver Figura 29 y Figura 31). Para mayor
detalle sobre la construccion, dimensiones y escalamiento, consultar los trabajos
realizados por lvan Robles [64] e Ivan Torres [63], en donde se encuentra un

extenso estudio y detalles sobre el tema.

|
|
J—

dtan(‘:que/

_——_——— -

i- dtanque/3--
dtanque —-------

Figura 29. Dimensiones del sistema utilizado, en donde dtanque representa el diametro del tanque.

Torres, desarrolld6 un disefio experimental en donde analizé los principales
parametros de operacion y su efecto combinado, las variables son: la velocidad de
rotacion del rotor, velocidad de flujo del gas de purga y método de inyeccion del
gas de purga, para ello utilizé un rotor FDU-SPR patentado por la compafiia
FOSECO™ (ver Figura 32), denominado rotor B (ver Figura 33); en este trabajo el

rotor fue fabricado en Nylamid™ para la realizacion del trabajo experimental.
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Figura 30. Reactor industrial para el Figura 31. Modelo fisico del reactor. 1) Junta
desgasificado de aluminio [63, 64]. rotativa. 2) Oximetro. 3) Rotor de Nylamid. 4)
Flecha de Nylamid. 5) Compresor. 6) Flujometro. 7)
Motor. 8) Reactor. 9) Recipiente externo del reactor

[64].

Figura 32. Rotor FDU-SPR de FOSECO. Figura 33. Rotor B fabricado en Nylamid [63].
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Suposiciones del modelo matematico.

El modelo toma en cuenta los siguientes puntos:

1. El bafo se encuentra bien agitado de tal forma que la concentracion de
oxigeno disuelto es la misma en todo el reactor.

2. La presion parcial de oxigeno ( £, ), en las burbujas a la misma altura en el

volumen de control es la misma.

3. El transporte de masa del oxigeno disuelto en la capa limite en la burbuja,
es la etapa controlante del proceso.

4. El bano es poco profundo (menor a 1 metro), de forma que no se considera
variacion en el tamafo de burbuja durante su ascenso.

5. La presion parcial de oxigeno es mucho mas pequeina que la presion total
de la burbuja.

6. El area superficial de las burbujas es funcion solamente de la altura del
bafo.

7. Las burbujas son esferas rigidas.

8. Se desprecia la coalescencia de las burbujas.

9. El bafno es isotérmico.

Discusion de las consideraciones

La consideracion de la primera suposicion no siempre es valida. En reactores que
utilizan tapones porosos no se logra un mezclado homogéneo lo cual causa que

existan gradientes de concentracién. En reactores que utilizan rotor con un
. : : . \1nque
diametro igual a un tercio del diametro del reactor d’"”’:T se logra un

mezclado homogéneo (ver Figura 29).

La presidon parcial de oxigeno depende del diametro de la burbuja (es mayor en
burbujas pequefias). Ademas estrictamente hablando esta consideracion es valida
solo si no existe una gran distribucion en el tamafo y velocidad de ascenso de las

burbujas.
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Como se explico6 en los antecedentes (capitulo 1), el mecanismo de

desgasificacion se lleva mediante los siguientes pasos:

a) El oxigeno se transporta en liquido hacia la vecindad de una burbuja de las
de purga mediante conveccidn y difusion.

b) Transporte difusivo a través de la capa limite que rodea a la burbuija.

c) Laadsorcion y desorciéon quimica en la superficie de la burbuja.

d) Difusion del oxigeno hacia el centro de la burbuja del gas de purga.

e) Remocidn del oxigeno a través de la superficie del liquido.

Por evidencia experimental se sabe que la etapa en el inciso b) es la mas lenta de
todas las mencionadas [28, 29, 31, 65] y por lo tanto controla la cinética de la

desoxidacion.

La suposicidén 4 considera que la presion no es funcion de la profundidad del bafio
siempre y cuando sea menor a 1 metro de altura. Despreciando las fuerzas

viscosas que actuan sobre la burbuja, la presion se puede expresar:

PT=Pb+p,-g-Ah+4-di (2.1)

b

Donde £, representa la presion de la burbuja en un sistema evacuado, el segundo

término (,01 -g-AH) representa la presion hidrostatica del fluido y el tercer término

[4-%} es la presién debido a las fuerzas de tensioén superficial. Para burbujas de
b

un centimetro de diametro se ha demostrado que el término (4-£j es alrededor
b

de 0.017 atm y el producto (p,-g) es igual a 0.227 at—m. Entonces, las fuerzas
m

debidas a la tension superficial son despreciables para reactores relativamente

pequenos.
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La suposicion numero 5 asume que todas las burbujas tienen el mismo
comportamiento de ascenso, independientemente de la posicion donde se

encuentren dentro del reactor.
La presién total dentro de la burbuja (despreciando las fuerzas de viscosidad) es:
B, =P, +P, (2.2)

Si consideramos que la presion ejercida por el oxigeno es despreciable tenemos:

B, <P, (2.3)
P =P, (2.4)

Por lo tanto, se tiene que la presidon dentro de la burbuja es constante y esto aplica
para reactores que no trabajan bajo condiciones de vacio y la presion de trabajo

es igual a una atmadsfera de presion.

En la suposicion numero 7, el error involucrado es probablemente pequeno,
debido a que las propiedades como es el coeficiente de transporte de masa &, el

area superficial 4,, y la velocidad de ascenso de la burbuja U, , se encuentran

relacionadas con el volumen de la burbuja V.

La coalescencia de burbujas ascendiendo a través del bafio no es considerada en

el modelo dada la complejidad del fenémeno.

Finalmente, no se considera la expansion térmica de la burbuja ya que se trabajé

con bajas temperaturas (alrededor de 20.0 °C).

Modelo matematico

Balance de masa en un volumen de control

La disolucion de oxigeno en agua se puede expresar de la siguiente forma:
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[0.], =[0.], (2.5)

Es conocido que el oxigeno se disuelve en agua de forma molecular, (ecuacion
(2.5)). Para el modelo matematico, se considerd el ascenso de una burbuja del
gas de purga dentro de un volumen de control de espesor Ak en el reactor (ver

Figura 34). El balance de masa para O3 es el siguiente

(02 que difunde desde el seno]

Aumento en la concentracion de O,
del liquido hacia la burbuja

dentro de la burbuja del gas de purga

En forma matematica se tiene:

k . -AA . P
0,-1,0 " Pr,0 By (Co _ Ceq) =G, -A %, (2.6)
100 -MWOZ 2 Oy 2 ])T

Donde C, -C* es la fuerza motriz para la difusion de oxigeno. Co, es la
2

concentracion al equilibrio de oxigeno en el agua en ppm; ka—Hzo es el

coeficiente de transporte de masa en —; A4, es el area superficial de las
S
burbujas en el volumen de control en m?; G es la rapidez de flujo molar del gas de

purga kmol . ; MW, es la masa molecular del oxigeno gaseoso en k:l; ik ; P Y
S o

P son la presion total en la burbuja, presién parcial de O, y la presién parcial del

inert

gas de purga respectivamente, en atm

La concentracion al equilibrio de Cg‘j en la superficie de la burbuja esta dada por la

relacion:

PO2
KOZ—HZO Ceq f (2'7)
0,

= Jo, - Co, (2.8)
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Donde f, es el coeficiente de actividad henriano de oxigeno en agua y h,, es la

actividad henriana del oxigeno disuelto.

Area de contacto en
el volumen de control

AA

Figura 34. Volumen de control en el reactor con el gas de purga.

™~
Burbuja

!

Ah

J

™ Presién total
Ptot

G Flujo del gas inerte
en las burbujas

Si combinamos las ecuaciones (2.6), (2.7) y (2.8)

kO

,—11,0 " Pi,0 A, -

AF,

2

100- MW, -G,

Rearreglando los términos

k02 ~1,0 P " A4,

PT dPo2

. IP(;Z
100- MW, -G 0
0 T [CO

Si integramos desde el fondo hasta la superficie del bafio P, se obtiene

koszzo "Pu,o A4, -

1
P Pt()t COZ _ POZ
f 0, K 0,-H,0

- "%
fo2 'Kofﬁzo

100- MW, -G,

0

F-Cy, B J«P£2 dP,

ko, 110" Pro Ay B - Co, _ Jo, Co,
=— ‘In| 1

100- MW, -G,

K

0,~H,0

0,-H,0 150
.C 0,
0, 0,

(2.9)

(2.10)

(2.11)

(2.12)
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ko, mo Po Ay Ko mo B _ : (2.13)
100- MW, -G, - f, P '
2 2 2 COZ S

fo2 'Koero
Si introducimos el numero adimensional z y lo definimos como:

K P,
7 =_%M0 "0 (2.14)
fo2 'Co2

Sustituyendo la ecuacion (2.14) en (2.12) se tiene

ko

2

o Pro BrCo  JoCo g 5 (2.15)
100-MW,, -G, Ko, 10 |

El parametro Z representa la capacidad de las burbujas para remover el oxigeno
a través de la superficie de las burbujas. Este parametro Z fue sugerido por Engh
[29]. Si se define el numero adimensional ¥ como:

kOZ—HZO "Pu,o0 -4, P 'KOZ—HZO

- . 2.16
YT 00-MW, Gy, (2.19)

Entonces la ecuacion (2.13), puede ser escrita como:
Z=1—exp(—y) (2.17)

Para el numero  pueden apreciar que:

B "Pu,o0 .kOZ—HZO 'KOZ—HZO 4

" 100-MW, -G, fo, ”

W (2.18)
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El primer término de lado derecho corresponde a una constante, el segundo
término relaciona los parametros cinéticos y termodinamicos del sistema, mientras

que el tercer término es funcién de los parametros de operacion.
Balance en reactores batch

Para reactores batch, el balance de masa total de oxigeno disuelto C,, se puede

expresar de la siguiente forma:

0

M . P
o do o lo (2.19)
100- MW, dt % %P

Si despejamos POO2 de la ecuacion (2.14) y sustituimos el valor de Fjen la

ecuacion (2.19) se obtiene:

dcC 100- £, -Z-MW, -G
O __ Jo, % "N gt (2.20)
Co2 MHZO PT 'KOZ—HZO

Si integramos la ecuacion (2.20) desdeC, =C;' hasta C, =C,, y desde =0

hasta r =r se obtiene:

C 100- 7., -Z-MW, -G
- p(— o, e Nw} (2.21)

ini =
COZ MH20 'PT 'Koszo
En donde CZ’ representa la concentracién inicial de oxigeno disuelto en el reactor,

y C, representa la concentracion de oxigeno disuelto en el reactor al tiempo .

De lo anterior se puede observar que solo es necesario determinar el coeficiente
de transporte de masa kOZ—HZO y el area interfacial total del gas de purga A4, para

definir la evoluciéon de oxigeno mediante la purga con nitrégeno gaseoso. Los

parametros restantes son conocidos o son variables de operacion del proceso.
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Correlaciones para el calculo de las propiedades

termodinamicas

Se recopilaron correlaciones tedricas, semiempiricas y experimentales para el
calculo de las propiedades termodinamicas y cinéticas. La Tabla 6 muestra las

correlaciones utilizadas en el modelo propuesto.
Determinacion de coeficientes de transporte de masa.

La determinacion de los coeficientes de transporte de masa en tanques agitados

en una tarea dificil, ya que este parametro puede estar afectado por:

1. Variables geométricas: diametro del reactor (dinque), diametro del rotor
(dimp), la altura del rotor desde la base del reactor (Hf).

2. Variables de operacion: tipo de inyeccion del gas dentro del reactor,
velocidad de mezclado (N), altura del liquido (H), altura del liquido por

encima del rotor (H.), temperatura y presién parcial del gas (P).

3. Variables fisicoquimicas: viscosidad del liquido ( 4, ), densidades del liquido
y gas (p,,p, ), tension superficial del liquido ( g,), el coeficiente de difusion

del gas en el liquido (D,_,) y la composicion impurezas/mezcla ( X, ).

Para el calculo del coeficiente de transporte de masa y el diametro promedio de
burbuja se utilizaron las correlaciones y el algoritmo propuestos por Lemoine [66],
ya que considera los dos casos de tanques inyectados desde el fondo
denominado GSR por sus siglas en inglés (Gas Sparging Reactor) y mediante la
induccion del gas por el rotor denominado GIR por sus siglas en inglés (Gas
inducing Reactor) (ver Figura 35); ademas el autor toma en cuenta las
dimensiones del reactor, la distancia del rotor hasta la superficie del fluido, la
velocidad de rotacion del rotor, rapidez de flujo del gas de purga y las propiedades
fisicoquimicas tanto del liquido como del gas. La Tabla 7 y Tabla 8 muestran las

correlaciones utilizadas para el célculo de k- A para cada reactor.
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Relacion Unidades Intervalo

Densidad del agua
Pro =(999.83952+16.945176 (T —273.15) ~ 7.9870401x10" - (T - 273.15)’

Kell [67] —46.170461x10°° -(T —273.15)’ +105.56302x10° -(T —273.15)" Lt Olf 0311]\54%5
m =0.
—280.54253x107" -(T—273.15)5)/(1+16.879850><10’3T) (2.22)
Viscosidad del agua
Patek, J., y _ -6 19 17 196 —40.0
colaboradores[68] My o =1x10 (280.68-T* ' +511.45-T* "7 +61.131-T* "+ 0.45903-T* ") (2.23) Pa-s 253.11533515];}8)3_15](
=0. a
T
I'*=—— , T[=|K 2.24
300K =l ( )
Coeficiente de difusion O,-H,0
0.5
: 2.6-MW, -T 2
Wilke y Chang D, =7.4X10‘8~( Hzo) (2.25) cm No se especifica
[@] 0,-H,0 . V046
Hu,o ( m )02 S
g cem’
MW =17 > = ;V = y T1=1K
wol -1 e 7 [ T[]
Tension Superficial del agua
T T 1.256 T T
Vargaftik, N.B. y G, =2358X107" | —— 1-0.625| —=— (2.26) N
colaboradores ’ T T, —  273.15<T<647.15K
[70] m

T =647.15K , T[=]K

Tabla 6. Formulas termodinamicas utilizadas para el desarrollo del modelo.
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Autor Relacion Unidades Intervalo
Constante de equilibrio O,-H,0

0.046-7* +203.35-T~ln( ggj—(299.378+0.092~T)(T—298)—20.591)(103
Tromans [71] K =exp 7 (2.27) 273<T <400K
Densidad del gas N,
Castell P k
G.a?é]an Py, = - -TT .(MWN2 ) (2.28) m_g3 Temperaturas altas
_qlitro-atm 1 kg

P [=]atm ’R[_]W’ MW[_] kmol Presiones bajas
Viscosidad el gas N,
Lemmon’ 6 233<T <523K

- (u, 2.2 :
[73] iy, =1XV0T - (pt + 41 ) (229)  Pas09< p<29.7MPa
0.02666958- . /MW, -T
Hay = 2.0 -, o[=]nm (230) #uPas
J .

2.0

0.43100-0.4623-(In f)l‘O +0.08406-(In T

Q=exp ‘0 (2.31) adimensional

+0.005341-(1nf)3'° ~0.00331-(InT)

Tabla 6 (continuacién). Correlaciones termodinamicas utilizadas para el desarrollo del modelo.

! La viscosidad del N, esta expresada mediante la férmula My, = My + M, en donde la r,, es la viscosidad del gas diluido, f,, es la

T
viscosidad residual del fluido, 7 = ?“’ y 0= 2 corresponden a parametros adimensionales de temperatura y densidad, respecto a sus estados
P

criticos.

50



Capitulo 2. Modelo Matematico

Autor Relacion Unidades Intervalo

Viscosidad el gas N, (continuacion)

~ T
Lemmon I'= & (2:32) adimensional
(73] —

+)
I =10.72:7%10. 5% +0.03989- 7% -5 - exp (- 5"")
+0.001208-7°%- 5" -exp(—-6"")

(2.33) Pa-s
~7.402-7"% 5> -exp (-5 #
+4.620-7°% 5" -exp(--5>)

adimensional
T =7¢ , T.[=]K (2.34)
kmol adimensional
5= (ﬂJ p[=]"5 (2.35)
Ny

p. m

Tabla 6 (continuacion). Correlaciones termodinamicas utilizadas para el desarrollo del modelo.
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Figura 35. Representacion esquematica de los reactores GIR y GSR.

Relacion Unidades
POS00 | L0155 | 0414 )9
k-A4=1383X10" —2"2 ¢ . P2y -exp(-2.011- XW)
P, Vi ¢ s
(2.36)
6 — 7010X1 076 . di:n(‘)n.395 . d:l.’}:lfe . N2.237 . lu[().126 _H70.658 (237)
77 — 0420 . di;n2p.385 . d;2.485 . N73.238 . 6;0.261 _Hz.249 (238)
Tabla 7. Correlaciones para el calculo de keA para reactores GIR.
Relacion Unidades
pDOS0 | 05T p o
k- A=2564X10° - —222 —— .| — | .U” -exp(-2.402- XWV) (2.39)
v, d, 4
5=4.664X10" -d > -N™ .y (2.40)
n=9.475X1 0. di?rj)@ . NO9T P;_O'm . 1—0.884 . HL-1.440 (2.41)

Tabla 8. Correlaciones para el calculo de keA para reactores GSR.
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%
En donde D, , ,, representa el coeficiente de difusion de oxigeno en agua, (7j
i

es la potencia total de entrada por unidad de volumen, U, es la velocidad
superficial del gas de purga a la salida de la flecha, N es la velocidad de rotacion
del rotor, ¢ es la fraccion de gas retenida, 1, es la viscosidad del liquido, py,€s la
densidad del gas de purga, d, es el didametro promedio de la burbuja, H, es la
altura desde el rotor hasta la superficie del bafio, d,,, es el diametro del rotory &,

n son parametros obtenidos mediante analisis estadistico.

Determinacion del diametro promedio de burbuja.

Para el computo del diametro promedio de burbuja se utilizaron las correlaciones

propuestas por Lemoine [66] (ver Tabla 9 y Tabla 10).

Relacion Unidades
d,=2.61X10"-U! - &* (2.42) m?
7 =3.980X107 -, 2" - d 2% - N7 1)1 (2.43)

2=3310X1072 . pl7 . g 004 5 008 000 ox (~1.180- XW) (2.44)

g

Tabla 9. Correlaciones utilizadas para el calculo del diametro de burbuja promedio en reactores GIR.

Relacion Unidades
d,=9.38X107 .U -&* (2.45) m?
y =1380X107-d, 05 - dpo - NOO . H)1 (2.46)

A =1.300X1072". p]40 . g 0240 5 019 07 oy (-8.470- XW) (2.47)

g

Tabla 10 Correlaciones utilizadas para el calculo del diametro de burbuja promedio en reactores GSR.

En el Apéndice | se muestran las correlaciones necesarias para el calculo del
coeficiente de transporte de masa y el area de burbuja promedio. En la Tabla 11

se presentan los intervalos utilizados en este estudio de cada cantidad.
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Variable Unidades Valor Minimo Valor Maximo
U, ua 0 0.3
S
N s 0 54.0
H m 0.064 6.542
H, m 1.15x10 4.97
d. m 0.075 3.6000
d, m 0.032 1.370
k,
2, it 310 2042
m
yn Pa-s 5.0X10° 0.09
o N 1.20x10° 0.077
m
k
P, s 0.05 194.90
m
Xw wt 0.5589 1.0000
2
D,, m 0.08 153.94
N
Wi 1 8
k
MW, & 2 44
kmol

Tabla 11. Intervalos de validez de las ecuaciones (2.36)-(2.41).

Para el calculo del modelo propuesto se desarrollé una aplicaciéon de consola en el
lenguaje de programacion FORTRAN con el compilador, Intel® Visual Fortran
Compiler v11.0, en donde es necesario ingresar los datos de operacion
(temperatura, concentracion inicial de oxigeno, dimension, tipo y velocidad del
rotor, rapidez del flujo del gas de purga, dimensiones y tipo del reactor). El
programa contiene las ecuaciones para el calculo de los parametros y propiedades
termodinamicas presentadas anteriormente. Por ultimo, el programa escribe un
archivo de texto plano con los datos correspondientes al tiempo [s] versus la

concentracion adimensional de oxigeno disuelto en agua (ver Figura 36).
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[/ AlDegassing - Microsoft Visual Studio
Archive Editar Ver Proyecto Generar Depurar Herramientas Prueba Ventana Ayuda
HA-EA-Eda| s G =R b Debug * Win32 - | @ Fs 3
b Z20PB3ER385RQ,
AlDegassing.fa0 - X
88 REAL, PARAMETER :: PARAMETRO LEN JON = 0.3656 !nm
g9 !REAL, PARAMETER :: R LATM = 0.08205 ! (L ATM)/(MOL*K) PERRY
g0 REAL, PARAMETER :: FRESICH = 1.0 !atm
91
g2 REAL, PARAMETER :: £ 02 =1
93 REAL, PARAMETER :: FPtot= 1 !Unidades [atm] latm = 101325 Fa
94 REAL, PARAMETER :: DIAMETRC BURBUJAR = 0.005 'm
S5
g8 IR R AR R R R R AR AR R R AR AR R AR AR AR ARk ok i
a7 IRk kkkhkkkkkdkkkk** Datos de trabajo R A AR AR AR R AR R R R R R R R R R R I
g8 IR R R e e e R e e R R R e e e R e e e e e R e s PR e et el
99 REAL, PARAMETER :: Diametro_tangue = 0.52 m
100 REAL, PARAMETER :: altura tangue = 0.52 'm
101 REAL, PARAMETER :: Diametro_impeller = 0.18 'm
102
103 REAL, PARAMETER :: PCT _02_in = 7.0 'ppm
104 REAL, PARAMETER :: QG _LFM = 10.0 'LFM
105 REAL, PARAMETER :: EFM = 290.0 !RFM
106 REAL, PARAMETER :: TEMF C = 20.0 1[°cl
107 INTEGER :: TIEMFC
108
109 IR R AR R R R R AR AR R R AR AR R AR AR AR ARk ok i
110 Ik kkkhkkkkdk*k** Caracteres EEFECiElES o R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R R
111 IR R R e e e R e e R R R e e e R e e e e e R e s PR e et el
112 CHARACTER :: out
113 INTEGER :: input =248 !simbolo de grados
114 out = ACHAR (input)
115
116 1o o e e e R R R R R R R K R R A R A R R R R R R R R R R R AR AR AR R AR R R R
117 Ik rkkmrkkrrxkkx®® NDatos de entrada **Feddrrrd i ki rddd R R o
118 R R R R AR AR AR R AR AR AR AR AR AR AR R AR A A AR AR A AR AR AR R AR AR AR R AR AR AR AR A AR AR R AR
113
120 ! Body of ARlDegassing
S
Resultados

Figura 36. Pantalla ilustrativa del programa desarrollado.

La Figura 37 muestra un diagrama de flujo simplificado del algoritmo del programa

escrito para el calculo de la concentracion de oxigeno disuelto en agua.
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INICIO
\ 4
INGRESAR
VARIABLES DE R EJECUTAR
OPERACION t=t+5 » ALGORITMO DE
LEMOINE
v A l
CALCULAR
PROPIEDADES
FISICOQIMICAS DEL CALkCULAR
LIQUIDO Y GAS Akw,Z
v v
CALCULAR
NUMEROS CALCULAR
ADIMENSIONALES (0,1/10:1o
NO
4
ABRIR ARCHIVO
DATA.TXT (0,)/[0:)s < 0.1
v o
v
t=0
CERRAR ARCHIVO
DATA.TXT
A 4
A A
FIN

Figura 37. Diagrama de flujo del algoritmo propuesto.
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Validacion del modelo

Para comprobar la validez del modelo desarrollado en la seccion anterior es
necesario validar los resultados obtenidos contra datos experimentales, para tal
efecto se tomaron los resultados del trabajo realizado por Torres [63]. El autor
realizé una serie de experimentos, en donde analizé el efecto en el desgasificado
de oxigeno, estudiando los siguientes parametros de operacion: la velocidad de
agitacion N, la rapidez de flujo del gas de purga G, y el modo de inyeccion del

gas de purga (convencional a través del rotor y por el fondo).

Un segundo grupo de datos experimentales proporcionados por Maricruz
Hernandez estudiante de doctorado de este grupo de trabajo, fueron tomados para
validar con el modelo propuesto; el sistema utilizado y las condiciones
experimentales son las mismas que utilizé Torres [63] en su trabajo. La Tabla 12 y
Figura 38 describen las condiciones experimentales empleadas y los valores

obtenidos por ambos autores.

Velocidad Rapidez de Concentracion

Experimento de agitacion flujo del gas _Forma.qe inicial de O, [ppm]
[rpm] de purga [Ipm] inyeccion

Torres Hernandez
1 573 40 1 (convencional) 5.35 6.18
2 573 10 1 (convencional) 5.44 6.14
3 290 40 1 (convencional) 5.40 5.73
4 290 10 1 (convencional) 5.38 6.20
5 573 40 2 (fondo) 5.40 6.17
6 573 10 2 (fondo) 5.38 6.14
7 290 40 2 (fondo) 5.40 5.68
8 290 10 2 (fondo) 5.38 5.73

Tabla 12. Parametros experimentales utilizados para la eliminacion de oxigeno disuelto en agua,
mediante la inyeccién de N2 en un modelo fisico, realizados por Torres [63] y Hernandez [74].

La Figura 39 y la Figura 40 muestran graficamente los resultados experimentales
de desgasificado reportados por Torres y Hernandez respectivamente, en la

desoxidaciéon de agua en modelo fisico.
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Para comparar los resultados calculados contra los datos experimentales se

: C, L : .
obtuvo el cociente —=, el cual representa la concentracion adimensional en el
C

02
proceso de desgasificado, en donde CO2 es la concentraciéon de oxigeno disuelto

. 0 .z , e e ~
al tiempo ¢t y CO2 es la concentracion de oxigeno inicial en el bafo.

La Figura 38 a la Figura 40 muestran los datos experimentales reportados y el
modelo tedrico, asi como, los comparativos entre los casos de inyeccion
convencional y por el fondo obtenidos por Torres y Hernandez versus el modelo
desarrollado, para las mismas condiciones de velocidad de rotacion y rapidez de

flujo de gas en el modelo propuesto.

573 rpm 40 Ipm convencional (Torres
573 rpm 10 Ipm convencional (Torres
290 rpm 40 Ipm convencional (Torres
290 rpm 10 Ipm convencional (Torres
573 rpm 40 Ipm fondo (Torres)

573 rpm 10 Ipm fondol (Torres)

290 rpm 40 Ipm fondo (Torres)

290 rpm 10 Ipm fondo (Torres)

573 rpm 40 Ipm convencional (Hernandez)
573 rpm 10 Ipm convencional (Hernandez) |
290 rpm 40 Ipm convencional (Hernandez) |
290 rpm 10 Ipm convencional (Hernandez) |
573 rpm 40 Ipm fondo (Hernandez)
573 rpm 10 Ipm fondo (Hernandez)
290 rpm 40 Ipm fondol (Hernandez)
290 rpm 10 Ipm fondo (Hernandez)

—_ = = —
1

0.8 -

0.6

[O,)0,],

0.4 -

oomEPJSOOOOTIIIDACOO®

0.2

i Y
M

0.0

t[s]

Figura 38. Resultados experimentales reportados por integrantes del grupo de trabajo; los resultados
corresponden al desgasificado de oxigeno en modelo fisico bajo diferentes condiciones de operacion:
velocidad de rotacion (N), rapidez de inyeccion del gas de purga (G) y método de inyeccion del gas de

purga.
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1 0 | | | | |
'!:__ —e— 573 rpm 40 Ipm Convencional
.ri'»'*: - —e— 573 rpm 10 Ipm Convencional |
0.8 4 :l'i;_‘;* —v— 290 rpm 40 Ipm Convencional =
r R X —v— 290 rpm 10 Ipm Convencional
[ O o 573 rpm 40 Ipm Fondo
L 0% 2— 573 rpm 10 Ipm Fondo i
o 061 od —— 290 rpm 40 Ipm Fondo -
g\n -2 —— 290 rpm 10 Ipm Fondo 1
= [}
iy B 0O
O L
= 04 -
0.2 A -
OO : : : : T : rrrrq- : : T : : : : ‘I : ;T'rm"ml. T T : : T : : : :
0 200 400 600 800 1000 1200

t[s]

Figura 39. Representacion grafica de los datos experimentales obtenidos en el modelo fisico de Torres

[63].
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573 rpm 40 Ipm Convencional
573 rpm 10 Ipm Convencional
290 rpm 40 Ipm Convencional

—v— 290 rpm 10 Ipm Convencional
o 573 rpm 40 Ipm Fondo
2— 573 rpm 10 Ipm Fondo

290 rpm 40 Ipm Fondo B
290 rpm 10 Ipm Fondo ]

1.0
0.8 -

o 06

2 _

S

=

O o

= 04 -
0.2 -
0.0

1.0

0.8 -

0.6

[O,)0,],

0.4 ~

0.2 -

0.0

800

1000
t[s]

© Torres|. -
Modelo tedrico 1

€ Hernandez H. M.
573 rpm
40 Ipm
convencional

150
t[s]

300

Figura 41. Representacion del modelo tedrico y los datos del experimento 1. 536 rpm, 40 Ipm inyeccion
de gas convencional.
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1i0¢—rn——"-t +— v v+ - 1 1
© Torres |
| Modelo tedrico
0.8 - € Hernandez
ol o 573 rpm
®.4 40 Ipm
Fondo
o 0.6 4
2 L
o
=
o L
= 04 -+
0.2
0.0
0 50 100 150 200 250 300
t [s]

Figura 42. Representacion del modelo tedrico y los datos del experimento 5. 536 rpm, 40 Ipm inyeccion
de gas por el fondo.

1.0 ; ; ; ; 1 ; ; ; ; 1 ; ; ; ; 1
1 4
» * © Torres .
Modelo tedrico
0.8 1 'Q € Hernandez H. M.
Tl 573 rpm
10 Ipm
“ Convencional
o 0.6 4
2 L
o,
=
O L
= 04 A
0.2 -
0.0 .
0 200 400 600 800

t[s]

Figura 43. Representacion del modelo tedrico y los datos del experimento 2. 536 rpm, 10 Ipm inyeccion
de gas convencional.
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1Oy 1
© Torres . 1
I Modelo tedrico |
0.8 - € HerndndezH.M. |
L 573 rpm _
- g 10 Ipm ]
i g Fondo 1
o 0.6 4
'_('\l L
9 L
;N L
O L
= 04 4
0.2 1
0.0 .

Figura 44. Representacion del modelo tedrico y los datos del experimento 6. 536 rpm, 10 Ipm inyeccion
de gas por el fondo.

1.0 L 1 ]
© Torres .
I Modelo tedrico 1
0.8 1 € Hernandez H. M. L
r ' 290 rpm _
40 Ipm
Convencional
o 0.6 4
N L
o,
==
O L
= 04+
0.2
0.0
0 200 400 600

t[s]

Figura 45. Representacion del modelo teérico y los datos del experimento 3. 290 rpm, 40 Ipm inyeccién
de gas convencional.
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1.0 T . ; . L
© Torres |,
L Modelo Tedrico
0.8 ; € HernandezH. M. |
r 290 rpm
40 lpm
L Fondo
o 0.6 4
2 L
o
=
o L
= 04 -+
0.2
0.0 . . .
0 200 400 600

t[s]

Figura 46. Representacion del modelo teérico y los datos del experimento 7. 290 rpm, 40 Ipm inyeccién
de gas por el fondo.

1.0 L L
O Torres |l
I Modelo tedrico 1
0.8 - € HernandezH. M. |
L 290 rpm -
10 Ipm
Convencional
o 0.6 -
'_(|\l L
o,
.
O L
= 0.4 -
0.2
0 200 400 600 800 1000 1200
t [s]

Figura 47. Representacion del modelo teérico y los datos del experimento 4. 290 rpm, 10 Ipm inyeccién
de gas convencional.
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10 1 1 1 1 1
O Torres|.
- 4 Modelo tedrico 1
0.8 - B € Hernandez H. M. B
I 290 rpm i
10 Ipm
L Fondo
o 0.6 A
2 L
&)
=
O -
— 0.4 -
0.2
0.0
0 200 400 600 800 1000 1200

t[s]

Figura 48 Representacion del modelo teérico y los datos del experimento 8. 290 rpm, 10 Ipm inyeccion
de gas por el fondo.

De los resultados experimentales de los dos autores (Torres [63] y Hernandez
[74]) que muestran mismas tendencias, se aprecia que una combinacion de alta
velocidad de rotacion (573 rpm) y alto flujo (40 I/min) resulta en una alta velocidad
de desgasificado sin importar el punto de inyeccién del gas. Por el contrario,
combinando bajo flujo de gas (10 Ipm) y baja velocidad de rotacién (290 rpm) se
tienen muy bajas rapideces de desgasificacion (ver, Figura 39 y Figura 40). Al
parecer a bajas velocidades de rotacion la inyeccion por el fondo es mejor, en
términos de cinética de desgasificado, que la inyeccidon convencional. De la Figura
41 a Figura 48, en donde se comparan las predicciones del modelo desarrollado
en este trabajo con los experimentos de ambos autores (Torres [63] y Hernandez
[74]), se puede afirmar que existe una excelente concordancia entre simulaciones
y mediciones experimentales tanto en tendencia como en magnitud, dando
practicamente las mismas cinéticas de desgasificado. Solo en los casos de los
experimentos 1 (573 rpm, 40 Ipm, convencional) y 3 (290 rpm, 40 Ipm,

convencional), hay desviaciones o discrepancias entre predicciones y mediciones
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que se pueden atribuir a la presencia de un vortice que aumenta el area superficial
y puede provocar transporte de masa del aire hacia el bafo, lo cual no se
contempla en el modelo matematico. La cinética de desgasificado se ve
influenciada por los mecanismos convectivos y difusivos de transporte de masa,
asi como por el tamafio total del area interfacial burbuja-liquido y por su
distribucion en todo el bano. La velocidad de rotacion es la variable que mas
afecta la cinética de desgasificado porque acelera los procesos de transporte de
masa y ademas produce burbujas mas finas (mayor area interfacial), generando
mucha turbulencia que mejora aun mas el transporte de masa y ayuda a dispersar
a las burbujas hasta los sitios mas alejados del centro de la olla. Todo esto
impacta positivamente al proceso de desgasificado. En cuanto al flujo de gas, un
incremento en esta variable también incrementa la velocidad de desgasificado,
aunque no en el grado que lo hace la velocidad de rotacion. Un aumento en el flujo
de gas implica un incremento en la fraccion de gas presente en el bano (gas hold-
up) y consecuentemente una mayor turbulencia provocada por la presencia de
gas. El aumento en el flujo de gas puede propiciar un incremento en el tamafio de
la burbuja y por consecuencia una disminucion en el area interfacial total, por lo
que un aumento en el flujo de gas debe ir acompafiado de un aumento en la
velocidad de rotacién para que se pueda romper el flujo gaseoso en burbujas
pequenas. Sin embargo, hay que tomar en consideracion que el aumento en el
flujo de gas no debe ser ilimitado, ya que se ha reportado [44] que un aumento
desmedido en el flujo de gas crea una capa de gas localizada entre el rotor y el
bano, la cual impide una eficiente transferencia de momentum entre el rotor y el
liquido lo que redunda en una merma en la agitacién global del bafio. Por ultimo, la
variable que menos efecto tiene sobre la cinética de desgasificado es variar el
punto de inyeccion de gas, aunque la técnica de inyeccion por el fondo es superior
a la convencional para bajas velocidades de rotacién del rotor. Ademas, la
inyeccion por el fondo implicaria en la practica metalurgica que no se
reemplazarian flechas ni rotores de grafito (para fundiciones de aluminio) cuando
estas presenten grietas o fisuras, lo cual representaria una ventaja adicional de la

inyeccion por el fondo de la olla. Otra posible ventaja de la inyeccion por el fondo
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es que se podria evitar la capa de gas que a veces se forma entre el rotor y el
bano, evitando la disminucion en la agitacion. Ademas, la inyeccion por el fondo
aprovecha la fuerza boyante del gas y al llegar al rotor es presumible un
intercambio de momentum mas intenso entre las burbujas y el rotor que en el caso
de la inyeccidon convencional, en donde el gas viaja en sentido contrario a la

direccién de flotacidon que seguiran las burbujas ascendiendo a través del bafo.
Calculo de la eficiencia de desgasificado

La eficiencia de desgasificado e, se define como la cantidad de oxigeno eliminado
por unidad de volumen de nitrogeno inyectado, se considera como el volumen
necesario para remover el 90 % de oxigeno contenido en el bano. Esto implica un
0]
[02]0

representa el 90 % de oxigeno eliminado. Expresado en forma matematica se

cambio de valores de 1 hasta 0.1 para el cociente de , donde el valor de 0.1

tiene:
e=t20 P2 (3.1)

El cambio en la eficiencia de desgasificado con respecto a los valores

experimentales se calculé de la siguiente forma:

e . —e ...
Ae _ [ experimental teorico J . 100 (3.2)

eexperimental

Donde ¢

experimental

corresponde a la eficiencia de desgasificado experimental y e, ..,
al valor calculado mediante el modelo. La Tabla 13, muestra la eficiencia y
cambios de la eficiencia calculados para cada experimento de Torres [63] ¥y
Hernandez [74]. De la Tabla 13 se aprecia que con flujo de gas bajo (10 Ipm) y
altas revoluciones del rotor (573 rpm) se alcanzan las mejores eficiencias, ya que
se combina alta cinética de desgasificado con poco consumo de gas y que esta
eficiencia es independiente del punto de inyeccion. También se aprecia que todas
las simulaciones predicen en un rango menor al 10 % de error las eficiencias

medidas experimentalmente por ambos autores experimentalistas. Son obvias las
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eficiencias mayores a altas velocidades del rotor, ya que como se ha descrito
anteriormente, la alta velocidad del rotor promueve un mejor transporte de masa,
mayor turbulencia, mayor area interfacial burbuja-liquido y mejor dispersion de

burbujas.
. | LrmO,
_ litrosN, Ae[%]
Experimento , .
Torres Hernandez Torres Hernandez
Tedrico Experimental Teérico Experimental

573rpm 40lpm Conv | 0.0333 0.0321 0.0384 0.0372 -3.75 -3.32
573rpm 10lpm Conv | 0.0730 0.0774 0.0698 0.0671 5.58 -3.98
290rpm 40lpm Conv | 0.0113 0.0122 0.0126 0.0139 7.26 9.98
290rpm 10lpm Conv | 0.0273 0.0283 0.3333 0.0312 3.22 6.25
573rpm 40lpm Fond | 0.0344 0.0363 0.0368 0.0378 3.79 2.59
573rpm 10lpm Fond | 0.0744 0.0764 0.0713 0.0694 2.59 -2.73
290rpm 40lpm Fond | 0.0141 0.0143 0.0142 0.0142 1.29 0.02
290rpm 10lpm Fond | 0.0356 0.0375 0.0355 0.0366 5.06 3.06

Tabla 13.Calculo y cambio de la eficiencia de desgasificado para los trabajos de Torres [63] y
Hernandez [74] para un cambio de 90 % de la concentracidn inicial de oxigeno disuelto.

La Figura 49 muestra la eficiencia de desgasificado tedrica en funcién del tiempo.
La Figura 50 y la Figura 51 muestran los resultados experimentales en un modelo
fisico de desgasificado por las técnicas de inyeccion convencional y por el fondo
junto con los valores determinados por el modelo matematico reportados por
Torres y Hernandez respectivamente. La Figura 50 y Figura 51muestra
nuevamente buena concordancia entre simulaciones y las mediciones
experimentales, aunque en todos los casos hay un ligero desfasamiento entre el
modelo matematico y la medicion, estando siempre la simulacién desfasada a la
derecha prediciendo menores eficiencias que las medidas. De la Figura 49 a la
Figura 51 se desprende que con altas velocidades de rotacion (573 rpm) y altos
flujos de gas (40 Ipm) se logran eficiencias altas en menos de 5 minutos, mientras
que con las condiciones contrarias (bajo flujo y baja velocidad de rotacion) no se
logran las mismas eficiencias sino hasta tiempos muy largos mayores a 20
minutos, por lo que el consumo de gas no solo depende del flujo usado sino

también del tiempo de proceso para lograr la remocién del gas del bafio.
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Efciencia de desgasificado [%]
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Figura 49. Eficiencia de desgasificado teérica.
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Figura 50. Eficiencias de desgasificado tedéricas y experimentales mediante la inyeccion del gas

convencional. La nomenclatura corresponde a la utilizada en la Tabla 12.
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Figura 51. Eficiencias de desgasificado tedéricas y experimentales mediante la inyeccion del gas por el

fondo. La nomenclatura corresponde a la utilizada en la Tabla 12
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Figura 52. Comparativo de los datos experimentales obtenidos por Torres de forma convencional y por
el fondo versus el modelo matematico bajo las condiciones indicadas.

La Figura 52 es un comparativo entre los diferentes experimentos realizados vy el
modelo desarrollado entre diferentes formas de inyecciéon de gas (cambiando el
punto de inyeccion: a través del rotor o convencional y por el fondo de la olla), bajo
las mismas condiciones de velocidad de rotacion del rotor y rapidez de flujo (la

nomenclatura corresponde a la empleada en la Tabla 12). En ambas inyecciones
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se ve una gran concordancia entre experimentos y mediciones experimentales,
aunque es claro que el modelo reporta mejores simulaciones con altas
velocidades de rotacion (573 rpm en graficas superiores de la Figura 52) que con
bajas velocidades de rotacion (290 rpm en graficas inferiores de la Figura 52). Se
vuelve a confirmar que la variable que mas impacta a la cinética de desgasificado
es la velocidad de rotacién del rotor. Cuando la velocidad de rotacion es de 573
rpm junto con un flujo alto de gas de 40 Ipm se logra una desgasificacion casi total
en 300 segundos. Cuando el flujo de gas baja a 10 Ipm y se mantiene la velocidad
alta en el rotor baja la cinética de desgasificado alcanzando una eliminacion total
de gas hasta los 800 segundos. Finalmente con bajas velocidades de rotacion del
rotor (290 rpm) las desgasificaciones completas se logran a los 800 segundos
(para 40 Ipm) y se va los 1200 segundos (para 10 Ipm). También se repite el poca

o nulo efecto que tiene el punto de inyeccion sobre la cinética de desgasificado.

Dependencia del diametro de burbuja en funcién de la velocidad

del rotor

La Figura 53 muestra el diametro promedio de la burbuja calculada en funcién de
la velocidad de rotacion del rotor para tres flujos de gas distintos. Se puede
observar que el diametro de promedio de la burbuja disminuye al aumentar la
velocidad de rotacion del rotor, mientras que el aumento en el flujo del gas de
purga provoca un aumento en el diametro de la burbuja. El rango de tamafios de
burbuja que se predicen va de los 4 a los 8 mm de diametro, lo cual concuerda

con lo reportado por otros autores [27-29].
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Capitulo 4. Conclusiones

En este trabajo se desarroll6 un modelo matematico basado en principios de
transporte de masa y termodindmica, a través de un balance microscopico de
masa para simular el proceso de desgasificado en una olla batch equipada con el
rotor-inyector. EI modelo considera correlaciones empiricas para determinar los
parametros cinéticos mas influyentes que son el coeficiente de transporte de
masa, k, y el diametro de la burbuja, db, que a su vez es funcién de los principales
parametros de operacion, velocidad del rotor N, flujo de gas Qg, y técnica de

inyeccion, llegando a las siguientes conclusiones:

e EI modelo matematico desarrollado se compardé contra las mediciones
experimentales obtenidas por dos investigadores de este grupo de trabajo,
obteniendo una excelente concordancia entre las predicciones que arroja
este modelo y lo medido experimentalmente en cuanto a la cinética de
desgasificacion y la eficiencia en el consumo de gas. Particularmente la
cinética de desgasificado predicha con el modelo concuerda muy bien con
las cinéticas medidas excepto para dos de los ocho casos comparados.
Mientras que las eficiencias de gas predichas muestran un ligero, pero
consistente, desfasamiento en relacién a las eficiencias medidas.

e El pardametro mas influyente es la velocidad de rotacion, en donde a valores
mayores se obtiene la mejor distribucion de burbujas y area interfacial.

e El punto de inyeccion es determinante para velocidades de rotacion del rotor
(290 rpm), observandose una mejoria substancial en la técnica novel
(inyeccion por el fondo); mientras que a altas velocidades (573 rpm), esta
dependencia desaparece.

e La inyeccion de flujo de gas contribuye de menor manera para ambas
técnicas de inyeccion.

e El modelo se puede utilizar como una primera aproximacion para compararlo
con sistemas reales y con programas de cédigo comercial CFD que

requieren de tiempo y de recursos econdmicos considerablemente mayores.
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Apéndice |
Algoritmo para calcular los parametros hidrodinamicos y de transporte de masa

Se utilizaron correlaciones empiricas en reactores agitados como se muestra en la
Figura 35. El calculo del algoritmo consiste de la siguiente secuencia de pasos:

1. Calcular N

cri *

0.146 -0.180 -0.265
N?>=0.512- /I N ) | P | H |8 (A1)
luH20 O-HZO pHZO dtanque dimp

2. Si N<N,, entonces calcular O,

1.695 = 72.584 0.627 1.991 2.847

_Q n., dan ue My : p1 P
N.CGZI3 =50.03- 22 tol_];t.44o .MW;.zos g -exp| =3.957-

imp

0.142 0.174
Eu -We

RV -(Fr _Fy A)0.042] (A.2)

imp cri

*

3. Obtener [P?j para cada tipo de reactor

/

P* N .difn P, N

(7] _ 117/[ (A.3)
I JSAR !

a. Parareactores GIR

% *
[P_} _ (P_J .{1 _ exp(—0.486 _08%2 5 10x107 ‘Re,, ﬂ (A.4)
Vl GIR I/I SAR \/ﬁ

b. Parareactores GSR

* 3 0.45
(P_*] 0.706 ((P*)geN-da, A5)
I// GSR I// Q§'56
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Parametros para la estimacidén de la viscosidad de gases

ecuaciones (2.29) - (2.31)

Parametro Nitrégeno Argon Oxigeno Aire
T K] 126.192 150.687 154.581 132.6312
p. [mol/dm®] 11.1839 13.40743 13.63 10.4477
P [MPa] 3.3958 4.863 5.043 3.78502
MW [g/mol] 28.01348 39.948 31.9988 28.9586
% K] 98.94 143.2 118.5 103.3
o [nm] 0.3656 0.335 0.3428 0.360

Tabla 14. Parametros para la ecuacién de viscosidad de varios gases Lemmon y Jacobsen [73].

El calculo de Q) esta dado por la ecuacion:

Q- exp[ibi (7 )H (A.27)

i=0

La Tabla 15 muestra los coeficientes para la ecuacion (A.27)

i b;

0 0.431

1 -0.4623

2 0.08406
3 0.005341
4 -0.00331

Tabla 15. Coeficientes para la ecuacion de colision integral [73].
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Numeros adimensionales

Numero Simbolo Expresion
0
. 4 ;
Aeracion e I a’,i,,p
I
Euler Eu d,fnp » Y
d> -N?
Froude Fr imp
g HL
d’> N2
Froud critico Fr, ML
8 'HL
2
Re dimp NpL
Reynolds rotor imp _—
H
d -p-N’
Weber We Limp PV
o,
k[.dimp
Sherwood Sh L Timp
DA—B

Tabla 16. Numeros adimensionales utilizados en este trabajo.
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Apéndice Il

Diagrama de flujo del algoritmo utilizado en este trabajo

INGRESAR
VARIABLES DE
OPERACION

CALCULAR
NUMERDS
ADIMENSIONALES

NCRKN

IMPRIMIR

Figura 54. Diagrama de flujo para el calculo de A y k; mediante el algoritmo de Lemoine [66].
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Cédigo Fuente del programa para simular el
desgasificado de un sistema H,0-O,, mediante la técnica

de rotor inyector

! Lemoine.f90

! FUNCTIONS :
! Lemoine - Entry point of console application.
!

B R R I S R R

PROGRAM: Lemoine

PURPOSE: Entry point for the console application.
KAk hkkhkkhhkhkhkhkhkhkhkhkkhkhkhkhkhkhkhkhkhkkhkhkhkhkhkhkhkhhkhkhkkhkhkhkhkhkhkhkhhkhkhhkhkhkhkhkhAhkhkkhkhkhkhkhkhkhkhkhkkhkkkhkhhkhkhkhkhkkkkkkk
program Lemoine

implicit none

REAL:: AB

REAL:: AWAVE

REAL:: ATOT

REAL: : Ceq

REAL:: DENSIDAD LIQ
REAL:: DENSIDAD GAS
REAL:: DIFUSION
REAL:: DS

REAL:: EU, EUl
REAL:: FR, FRC, FRMOD
REAL: : FS

REAL:: IMP_VEL
REAL:: KL

REAL:: KLA

REAL:: N

REAL:: NCR

REAL:: NCRI

REAL:: PGIR

REAL:: P _ASTER
REAL:: P SAR

REAL:: QG

REAL:: QGI

REAL:: RE

REAL:: S

REAL:: T AST

REAL:: TEMP K
REAL:: TEMP VISC
REAL:: TENSIONSUP_LIQ
REAL:: UG

REAL:: VISC DIL
REAL:: VISC_RES
REAL:: VISCOSIDAD CIN
REAL:: VISCOSIDAD LIQ
REAL:: VISCOSIDAD GAS
REAL:: VOL_LIQ
REAL:: WE

REAL:: TIEMPO
REAL:: PCTO2

REAL:: PCTO2A
REAL:: Z

REAL:: ALFA

REAL:: BETA
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REAL: : DELTA

REAL:: DELTA GAS

REAL: : EPSILON

REAL:: GAMA

REAL:: LAMBDA

REAL: : OMEGA T

REAL:: ETA

REAL: : TAU

REAL:: PHI

REAL: : VB

REAL: : NB
l******************************************************************************
!************************* PARAMETROS DE ENTRADA R R R I I b b I I b S O S
!******************************************************************************
REAL, PARAMETER:: PCT 02 IN = 7.00 !'[=] ppm = mg/kg

REAL, PARAMETER:: TEMP_C = 20.0 ITEMPERATURA [=] °C

REAL, PARAMETER:: RPM = 290.0 !VELOCIDAD DEL IMPELLER [=]RPM
REAL, PARAMETER:: QG_LPM = 10.0 !RAPIDEZ DE FLUJO DE GAS [=] LPM
REAL, PARAMETER:: PRESION = 1.0 !'PRESION DEL SISTEMA [=]atm CIUDAD DE
REAL, PARAMETER:: DT = 0.52 !DIAMETRO DEL TANQUE [=] m

REAL, PARAMETER:: H = DT 'ALTURA DEL TANQUE [=] m

REAL, PARAMETER:: D_IMP = 0.18 !DIAMETRO DEL IMPELLER [=]m
REAL, PARAMETER:: ANCHO_IMP = 0.05 !DIAMETRO DEL IMPELLER [=]m
REAL, PARAMETER:: HL = (2.0/3.0)*DT !DISTANCIA POR ENCIMA DEL IMPELLER

!******************************************************************************
IEE RS SRS SRS S SRS SRS SRS RS R SRR EEEEEEEEEEREEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE

I hhkhkhkhkhkkhkhkhkhkhhhkhhhkhkhkhkrrhkhhkhkhhhhhhkhkhkhkrrhkhhhkhhhhhhkhkhkhkrrhkhkrkhkhhkrhhhkhkhkhkrrkhkhkrhhhhxkhkkxk

REAL, PARAMETER:: NP = 5.0

REAL, PARAMETER:: N IMP = 1.0

REAL, PARAMETER:: NUM_IMP = 1.0

REAL, PARAMETER:: XW = 1

REAL, PARAMETER:: GRAVEDAD = 9.80665
REAL, PARAMETER:: PI = 3.14159
REAL, PARAMETER:: CDO = 22.24
REAL, PARAMETER:: CDY = 6.71
REAL, PARAMETER:: TAU RG = 1.767
REAL, PARAMETER:: DENSIDAD CRIT GAS = 11.1839
REAL, PARAMETER:: ENERGIA LEN JON = 98.94
REAL, PARAMETER:: MM GAS = 28.01348
REAL, PARAMETER:: MM 02 = 0.031999
REAL, PARAMETER:: MM LIQ = 0.018015
REAL, PARAMETER:: £ 02 = 1.0
REAL, PARAMETER:: PARAMETRO LEN JON = 0.3656
REAL, PARAMETER:: PT = 0.7596715
REAL, PARAMETER:: P Pa = 101325
REAL, PARAMETER:: R = 8.31441
REAL, PARAMETER:: R _1ATM = 0.08205
REAL, PARAMETER:: TEMP CRIT GAS = 126.192
REAL, PARAMETER:: TEMP CRIT LIQ = 647.15
REAL, PARAMETER:: VM 02 = 25.6
REAL, PARAMETER:: D ORI = 0.05
REAL, PARAMETER:: D BOQUILLA = 0.01
INTEGER:: REACTOR = 1

ICHARACTER:: REACTOR = 'GIR'

0G = QG LPM * (1.0/(1000.0 * 60.0

N = RPM* (1.0/60.0)

VOL _LIQ = (PI/4.0) * (DT**2.0) * H
TEMP K = TEMP C + 273.15
TEMP VISC = TEMP_K/300.0

l******************************************************************************

!************** PROPIEDADES TERMODINAMICAS DEL LIQUIDO K*hkhk Kk hkhkhkhkhkkhkhkkkkhkkhhkhkhkkxk*k

!******************************************************************************

DENSIDAD LIQ = (999.83952 + 16.945176*temp c - 7.987040le-3*temp c**2
-46.170461le-6*temp c**3.0 + 105.56302e-9*temp c**4 - 280.54253e-
12*temp c**5)/(1+16.879850e-3*temp c)

VISCOSIDAD LIQ = ( 280.68 * Temp visc**(-1.9 ) + 511 .45 * temp visc**(-7.7 ) + &61.131

*temp visc**(-19.6) + 0.45903* temp visc**(-40.0) ) * le-6

VISCOSIDAD CIN (VISCOSIDAD LIQ / DENSIDAD LIQ)

DIFUSION 4286.0e-9%exp(-4470.0/(1.987*temp k) )

TENSIONSUP LIQ = 235.8e-3*(( (temp crit LIQ - temp k) / temp crit LIQ)**1.256) * &

(1 - 0.625 * ( (temp_crit LIQ - temp_k) / temp crit LIQ) )
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Ceq = exp ((0.046*temp k**2 + 203.357*temp k*log(temp k/298.0)
-(299.378+0.092*temp k)* (temp k-298.0)-20.591e3)/ (R*temp k))

| %k ok ok ok ok ok kS ok ok ok sk ok kK ok sk ok ok ok sk ok ok ok ok sk ke sk sk ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok sk ok ke ok ok ok ke ok sk ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok sk ok ok ok ok ok ke ok ok ok ok ok ok ok ok

| %k ok ok ok ok okok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok PROPIEDADES TERMODINAMICAS DEL GAS ****xkkkkkxkkkkk kkkkk*x%k
IEE RS SRS S ESE SRS RS SRS SRS R SRR EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE S

DENSIDAD_GAS = (PRESION) /(R_LATM * TEMP_K)* MM_GAS
TAU = TEMP CRIT GAS/TEMP K

DELTA GAS = (DENSIDAD GAS/MM GAS)/DENSIDAD CRIT GAS
T AST = TEMP K/ENERGIA LEN JON

OMEGA T = EXP(0.431000 *(LOG(T_AST))**0.0 - 0.4623 *(LOG(T_AST))**1.0 &
+ 0.08406 *(LOG(T _AST))**2.0 + 0.005341*(LOG(T_AST))**3.0 &
- 0.00331 *(LOG(T_AST))**4.0)

VISC_DIL = ( 0.0266958* SQRT (MM_GAS*TEMP_K) )/( (PARAMETRO_LEN_JON**2.0) * OMEGA_T)

VISC RES = 10.72 * TAU**0.10 * DELTA GAS**2.00 * EXP(-0.0*DELTA GAS**0.0) &
+ 0.03989 * TAU**0.25 * DELTA GAS**10.0 * EXP(-1.0*DELTA GAS**1.0) &

+ 0.001208* TAU**3.20 * DELTA GAS**12.0 * EXP(-1.0*DELTA GAS**1.0) &

- 7.402  * TAU**0.90 * DELTA GAS**2.00 * EXP(-1.0*DELTA GAS**2.0) &

+ 4.620 * TAU**0.30 * DELTA GAS**1.00 * EXP(-1.0*DELTA_GAS**3.0)

VISCOSIDAD GAS = (1E-6) * (VISC DIL + VISC RES)

NCRI = SQRT ( 0.512 * (HL/DT) * GRAVEDAD/D_IMP)

IEE RS SRS S S SEESEE S SRS SRS RS R RS EEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEEE S

|k kok ok kk ok okkkkkkkkx CALCULO DE NUMEROS ADIMENSIONALES **x*x*kkkkkkkkkhkkkkkkkkkkk*

| %k ke ok ok ok ok kS ke ok ok sk ke ok ok ok sk ok ok ok sk ok ke ok ok sk ke ks ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok ok ok ok ok ok ok ke ok ok ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok sk ok ok ok ok ok ke ok ok ok ok ok ok ok ok

EU = P Pa/(D IMP**2.0 * DENSIDAD LIQ * N**2.0)

FR = (D_IMP**2.0 * N**2.0)/(GRAVEDAD * HL)

FRC = (D IMP**2.0 * NCRI**2.0)/(GRAVEDAD * HL)

FRMOD = (D_IMP*N**2.0)/ (GRAVEDAD)

RE = (D IMP**2.0 * DENSIDAD LIQ * N)/(VISCOSIDAD LIQ)

WE = (D_IMP**3.0 * DENSIDAD LIQ * N**2.0) /TENSIONSUP LIQ

IF (NCRI < N) THEN

QGI = (50.03* ((NUM IMP**1.695) * (DT**2.584) * (VISCOSIDAD LIQ**0.627) * &
(DENSIDAD LIQ**1.991) * (DENSIDAD GAS**2.847))/( (TENSIONSUP LIQ**4.440) &
* (MM GAS**3.203) ) * EXP (-3.957 * (EU**0.142 * WE**0.174)/&

(RE**0.048 * (FR-FRC)**0.042)))*(N * D IMP**3.0)

ELSE
QGI=0
END IF
EU1 = (P_SAR/(D_IMP**2.0 * DENSIDAD LIQ * N**2.0))*VOL LIQ
IF (REACTOR == 1) THEN
Ug = 0G/ (PI/4.0 * D BOQUILLA**2.0)

P_ASTER = (P_SAR) * (1 - EXP(-0.486 - (0.802/ SQRT (FR)) -5.10E-7 * RE))

ALFA

3.770E-5 * DT**-2.540) *(N**0.005) * (VISCOSIDAD LIQ**-0.012)

*TENSIONSUP LIQ**-0.603) * (DENSIDAD GAS**-0.122)

BETA = 0.087 * (D_IMP**-0.819) * (HL**0.617) * (N**-0.854) * (DENSIDAD LIQ**-0.0369
* (VISCOSIDAD LIQ**-0.043) * (TENSIONSUP LIQ**-0.560)

EPSILON = 0.102 * (P_ASTER**ALFA) * (UG**BETA) * EXP(-0.349 * XW)

GAMA = 3.980E-2 * (D _IMP**1.500)* (DT**-2.020)* (N**0.419)* (VISCOSIDAD LIQ**0.102)

LAMBDA 3.310E-2 *(DENSIDAD LIQ**-0.044)* (DENSIDAD GAS**-0.093) (HL**0.070) *

EXP(-1.180 * XW)

DS = 2.61E-3 * (UG**GAMA) * (EPSILON**LAMBDA)

DELTA = 7.010E-6 * (D_IMP**-0.395) * (DT**4.183) * (N**2.237)
* VISCOSIDAD LIQ**0.126) * (HL**-0.658)

ETA = 0.420 * (D_IMP**-2.385) * (DT**-2.485) * (N**-3.238) * (TENSIONSUP LIQ**0.261)
* (HL**3.249)

KLA = 1.383E5 * (((DIFUSION**0.500) * (EPSILON**(0.155) *(DS**0.414))

/ (DENSIDAD GAS**0.060)) * (P_ASTER**DELTA) * (UG**ETA) * EXP(-2.011 * XW)
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ELSE

P ASTER = (0.706 / VOL LIQ) * ((P SAR * N *(D IMP**3))/(QG**0.56))**0.45
ALFA = 0.190 * (DT**-0.179) * (N**0.043) * (VISCOSIDAD LIQ**-0.228)

* (TENSIONSUP_LIQ**0.261) * (DENSIDAD GAS**-0.011)
BETA = 1.86E12 * (D IMP**-0.087) * (HL**-0.279) * (N**0.063)

* (DENSIDAD LIQ**-4.270) * (VISCOSIDAD LIQ**-0.464) * (TENSIONSUP LIQ**1.380)
EPSILON = 9.620E-3 * (P_ASTER**ALFA) * (UG**BETA) * EXP(-0.216 * XW)
GAMA = 1.380E-2 * (D_IMP**-0.878) * (DT**0.351) * (N**0.563) * (HL**0.185)
LAMBDA = 1.300E-20 * (DENSIDAD LIQ**7.490) * (TENSIONSUP LIQ**-0.240)

* (DENSIDAD GAS**-0.196) * EXP(-8.470 * XW)

DS = 9.380E-3 * (UG**GAMA) * (EPSILON**LAMBDA)

DELTA = 4.664E-4 * (DT**0.124) * (N**0.593) * (DENSIDAD LIQ**-0.769)
ETA = 9.475E-5 * (D_IMP**0.363) * (N**0.967) * (DENSIDAD LIQ**-0.470)
* (VISCOSIDAD LIQ**-0.884) * (HL**-1.440)
KLA = 2.564E3 * (DIFUSION**0.500 * EPSILON**0.575)/(DENSIDAD GAS**0.060 * DS**0.402)
* (P_ASTER**DELTA) * (UG**ETA) * EXP(-2.402 * XW)
END IF

AWAVE = (1.0/H) + (1.0/HL) * (RE**1.75 * WE**3.00)/EU**3.00

* ((DENSIDAD LIQ/DENSIDAD GAS)**-2.67) * EXP((-12.95 * H) - (0.59 * N))
AB = (6.0 * EPSILON/ (1 - EPSILON)) + AWAVE
KL = KLA/AB

| %k ke ok ok sk ok kS ke ok ok sk ok ok ok sk sk ok ok ok sk ok ok ok ok ok ke ks ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok ok ok ke ok ok ok ke sk ok ok ok ok sk ok ok ok ok sk kb ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok
Ik, kkkkkhkhkhkhkhkhkkhkhkhkkkhkxkxkx MODELO MATEMATICO Ak rhkhkhkhkhkrhkhkrhkhkrhkhkrhkkhkrhkkhkrkhkkxkkx

| %k ke ok ok ok ok ks ok ok ok sk ok ok ok sk sk ok ok ok sk ok ke ok ok ok ke ks ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok ok ok ok ok ok ok ke ok ok ok ok ok sk ok ok ok ok sk ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok

Vb = (1.0/6.0) * PI * DS **3.0

NB = QG / VB

ATOT 0.5 * PI * DS**2 * NB

PHI = (KL *Atot*PRESION*DENSIDAD LIQ)/(100.0*MM 02/1000* (QG/22.4*3600)*f 0O2*Ceq**-1)
Z = l-exp (-PHI)

TIEMPO = 0.0

PCTO2A = 0.11

WRITE (10, 160)PHI,Z
FORMAT (1X, T25, 'RESULTADOS CINETICOS'///,&

DO
OPEN (UNIT = 10, FILE ='DATA.TXT', STATUS = 'UNKNOWN')
IF (PCTO2A <= 0.10)EXIT
PCTO2 = PCT_02_IN * EXP(-(100.0 * F 02 * ceq * Z * MM _02 *1000.0* (QG/22.4)) / &
(VOL_LIQ * densidad LIQ *PRESION)* TIEMPO)
PCTO2a = PCTO2 / PCT_02_IN
WRITE (10,*)TIEMPO, PCTO2a, pcto2
TIEMPO = TIEMPO + 1.0
END DO

end program Lemoine
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