TG
e 2. )
L
I

. —=cel' 'l?Pf‘
fagn Zik

UNIVERSIDAD NACIONAL AUTONOMA DE MEXICO

FACULTAD DE QUIMICA

TESIS:

EFECTO DE LA POSICION DE INYECCION EN EL MEZCLADO QUIMICO
EN OLLAS AGITADAS CON GAS ASISTIDO POR CFD

QUE PARA OBTENER EL TITULO DE

INGENIERO QUIMICO METALURGICO

PRESENTA

Rubén Galvez de la Cruz

CDMX 2022




e e

Universidad Nacional - J ~  Biblioteca Central
Auténoma de México -

Direccion General de Bibliotecas de la UNAM
Swmie 1 Bpg L IR

UNAM - Direccion General de Bibliotecas
Tesis Digitales
Restricciones de uso

DERECHOS RESERVADQOS ©
PROHIBIDA SU REPRODUCCION TOTAL O PARCIAL

Todo el material contenido en esta tesis esta protegido por la Ley Federal
del Derecho de Autor (LFDA) de los Estados Unidos Mexicanos (México).

El uso de imagenes, fragmentos de videos, y demas material que sea
objeto de proteccion de los derechos de autor, serd exclusivamente para
fines educativos e informativos y debera citar la fuente donde la obtuvo
mencionando el autor o autores. Cualquier uso distinto como el lucro,
reproduccion, edicion o modificacion, sera perseguido y sancionado por el
respectivo titular de los Derechos de Autor.



JURADO ASIGNADO:

PRESIDENTE:

VOCAL:

SECRETARIO:

ler. SUPLENTE:

2° SUPLENTE:

GONZALES RIVERA CARLOS
AMARO VILLEDA ADRIAN MANUEL
RAMIREZ ARGAEZ MARCO AURELIO
SALAS REYES ANTONIO ENRIQUE

GONZALEZ GONZALEZ DIEGO ENRIQUE

SITIO DONDE SE DESARROLLO EL TEMA:

LABORATORIO 203, 1ER PISO, EDIFICIO D, FACULTAD DE QUIMICA

ASESOR DEL TEMA:

DR. MARCO AURELIO RAMIREZ ARGAEZ

SUSTENTANTE:

RUBEN GALVEZ DE LA CRUZ



Contenido

Lista de simbolos y abreviaciones I
Capitulo L. INTFOTUCCION ..ceiiiiiiiieeee ettt e e e e e e e e e e e et r e e e e e e e e aanns 1
(O BT Lo [ U] o = TSSO OSSOSO PO O SRS USRUSURPPUPTOON 1
1.2 RefiNado de CUCNAIA. ..ottt sneeneas 2
2 R o T Y e [o Yo T=T 112 Tod o o USRS 5
1.2.2 INteracCion MEtal-ESCOMA ....ccuviririerieieieeeieeeses ettt sttt sbe e nas 6
e B O 11T ] = 10 11T 0| (o OSSPSR 7
O =] o o = SRS 7
1.2.5 AdICIONES A€ AIEACION ......ccuveieiieieeieeee ettt sesneseenan 8
1.2.6 Modificacion de INCIUSIONES ......ccoevieieieieieesererere e 9
1.3 Fenomenologia €N €l PrOCESO ...cuiiieiiiicececeeteeee ettt st et re e beeanas 9
1.3.1 Descripcion de los fendmenos en la cuchara de refinacion.........ccccceeeveeeeeennns 10
1.3.2 DIiNAMICA € fIUIAOS ...c.viuieeieeeieceses ettt nesre s 11
1.3.3 Criterio 0@ ESCaAlA ...ccciceeiieeeeieseeese ettt st sre et e s teeseesesreensesneeneas 13
1.3.4 MEZCIAAO ..ottt sttt b et e et ae e b benaentens 14
1.3.5 Posicién de las mediciones y del agregado del trazador.........ccceccevvevececeeciennenen. 14
1.3.6 Transferencia de Calor Y MASA .....cccccueieieiririreseseeee et 15
1.4 Estudios combinados de modelado fisico y matematiCo .........cccoceeveverenvenncncenenne, 17
1.5 Modelos numéricos para el estudio de la zona de gas-liquido en el refinado de
CUCKIAIA ettt sttt h bbbttt et e s e st e h e e bt e bt e bt st et et e s et e st eneeaeebesbeebeneens 18
1.5.1 Modelo cuasSi-MONOTASICO ....cooivirieieieieeee et 18
1.5.2 Modelo de volumen de fluidO VOF ... 19
1.5.3 Modelo de fuerza de superficie CONtINUA ......cccceeeevirieiericee e 20
1.5.4 Modelo multifasico Euleriano E — E. ... 20
1.5.5 Modelo Euleriano-Lagrangiano E — L. ....cccccecevirieneninienceeeseseeee e 21
1.6 Modelos de turbulencia aplicados en la refinacién de cucharas.......cccccoeevevenennenne. 21
1.7 Comparacion de sistemas de CAICUIO......c.cvcieiiiciceeeeeeee s 22
1.8 HIPOLIESIS ..ttt sttt et s b et e b et e s e e seebeebe st e b et et e st eneeaeeaeereereran 24
I @ T =] 4 Yo TSRS 24
(2= To X1 (V] Lo T2 /11 o To o] Fo Y | - U 25
P22 Y [ Yo [=] Lo I ¢ =1 =T o ¢ = LA o o TP 25
AN Nt R W o o 1] o3 o] =2 0SSP 25
2.1.2 ECUACIONES JODEIMANTES ....c.eeiieeieieciectetteeete sttt ettt ae st ae st e ssaebesseensesseennas 26

2.1.3 Condiciones de froNtera € INICIAIES. ....ooovvieiieeieeeeeee ettt ssre e s saaes 30



2.3 ValidaCiOn eI MOAEIO.......eeiiieeeieeeeee ettt ettt e s et e s e et e e s s sbeeesesraeesssneees 34

Capitulo 3. ResultadoS Y AiISCUSION ...ccoiiiiiiiiiiiii ettt e e e 37
(070 o Tod 1T 1= 0] 1= S 49
BibDl O AT TA ... i e e e es —eeeeeeee————————————————————————————— 51






Lista de

HEE SR

&l

q’

DA T A™

~
Q
<

Lmodel
Lprototype

,0; pll pgl pb

a, ag

Bag,i: Bbr,i

Fp;

Qpi
At

— — —
Urel) Upi» up

simbolos y abreviaciones

Potencia de agitacion [W/ton]

Caudal de gas [Nm®/min]

Temperatura del bafio [K]

Peso del bafio [ton]

Profundidad de inyeccion de gas [m]

Presion de gas en la superficie del bafio [atm]

Componente de velocidad de la mezcla, componente de velocidad
de la fase liquida, velocidad relativa entre el gas y liquido,
velocidad de burbuja y velocidad del penacho [m/s]

Fraccion sumergida de la lanza

Diametro de burbuja [m]

Profundidad del liquido [m]

Diametro de la boquilla interior [m]

Radio de la olla [m]

Radio equivalente de la pluma [m]

Tamafio del modelo fisico de la olla [m]

Tamario de la olla prototipo [m]

Densidad de la mezcla, densidad del liquido, densidad del gas y
densidad de burbujas [kg/mq]

Faccion volumen del liquido y fraccion volumen del gas

Flujo de gas [m®/s]

Aceleracion de la gravedad [m/s?]

Presion total [N/m?]

Viscosidad del liquido y viscosidad turbulenta [kg/ms]

Fuerza de tension superficial [N/m?]

Coeficiente de tension superficial [N/m]

Curvatura [m?]

Termino fuente debido a la agregacién y termino fuente debido a
la rotura

Fuerza de arrastre [N]
Caudal masico de inyeccion de burbujas [Kg/s]
Paso de tiempo [s]



Introduccion

Capitulo 1. Introduccién

1.1 Siderurgia.

Generalmente, la produccion de acero se puede dividir en cuatro pasos principales!:
fabricacion de hierro, fabricacion de acero primaria, fabricacion de acero secundaria y
fundicion. En la actualidad existen dos procesos principales para la fabricacion de acero:
via integrada alto horno BOF (Basic Oxygen Furnace) y reduccion directa - horno
eléctrico de arco, mostrados en la Figura 1.1. Ambos son procesos integrados partiendo
de mineral de hierro, pero difieren tanto en la materia prima utilizada como en el proceso
y tipo de horno empleado.

El primer paso, la fabricacién de hierro, consiste en producir hierro liquido o sélido a partir
del mineral de hierro. En un alto horno (BF), el mineral de hierro, coque y, a veces, la
piedra caliza se agrega desde la parte superior, mientras que el oxigeno y, a veces, los
combustibles agregados, como el gas natural, se agregan desde la parte inferiorl?. El
coque y el oxigeno reaccionan para formar CO, que a su vez reduce el 6xido de hierro
dentro del mineral de hierro a hierroltl. La piedra caliza es un agente fundente que
aumenta la fluidez de la escoria metalica, por lo que las impurezas pueden eliminarse
facilimentel3l. Debido al enfoque en la sostenibilidad ambiental en las Ultimas décadas, se
ha observado un aumento en la produccién de hierro de reduccioén directa (DRI). Aqui,
el mineral de hierro se reduce directamente mediante un reductor, lo que da como
resultado un hierro de "esponja" poroso. Este proceso de produccién es mas limpio que
el proceso de alto horno, ya que utiliza gas natural como reductor en lugar de carbono
en forma de coque, lo que reduce las emisiones al medio ambientel.

A Horno de arco eléctrico  Metalurgia Secundaria -

c—+

i

T Colada continua

= - 2
-

Mineral de hierro

Inyeccion de
carbdn

Carbén

Chatarra

Eaeamany z
L Hl]]]]] s | / Conv(esrtu:—c;r LD _»F//

£
ornos de coque Palanquillas/Tochos

Planchones/Plancho
nes finos

Sub-productos

A = P ]

Piedra caliza Alto horno Fundicion de arrabio

Figura 1.1. Esquema de la fabricacion de acero.
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Después de la extraccion del mineral, el hierro todavia contiene muchas impurezas que
son perjudiciales para las propiedades mecanicas del acero. Por lo tanto, durante el
segundo paso, la fabricacién primaria de acero, se eliminan la mayoria de estas
impurezas. Como se muestra en la Figura 1.1, el arrabio del alto horno entra en un horno
de oxigeno basico (BOF), mientras que el hierro esponja de la reduccion directa entra en
un horno de arco eléctrico (EAF). En el horno BOF, se inserta una lanza de oxigeno en
el arrabio liquido. Aqui, el oxigeno reacciona con las impurezas dentro del metal para
formar 6xidosl®l. Estas impurezas oxidadas son principalmente carbono, silicio, fésforo y
manganeso [¢. Debido a su naturaleza acida, los 6xidos reaccionan con una capa de
escoria basica en la parte superior del bafio metalico [Yl. Esto, a su vez, los precipita para
gue se eliminen facilmente después. La oxidacion de impurezas es un proceso
exotérmico, por lo que BOF no necesita una fuente de energia adicional para calentar el
metal liquido. Cuando las temperaturas son demasiado altas (> 1700 ° C), se agrega
chatarra de acero reciclado para enfriar el BOFDPI,

Por otro lado, la fabricacion de acero por arco eléctrico necesita una fuente de energia
adicional, debido a que el hierro esponja de reduccion directa tiene menos impurezas
que el arrabio del BOF "], Se agrega energia eléctrica usando electrodos de grafito para
calentar el metal liquido. Se agrega un oxidante, como FeO, junto con un agente
fundentel®. Si bien un horno de oxigeno basico solo puede usar una cierta cantidad de
chatarra para regular la temperatura, los hornos de arco eléctrico se pueden usar
completamente para chatarra de acero reciclada debido a su capacidad para agregar
calor a través de energia eléctrica.

Durante la fabricacion de acero primario, se disuelven cantidades significativas de
oxigeno en el metal liquido. Ademas de esto, algunas impurezas con baja afinidad por el
oxigeno no se eliminan correctamente durante el procesamiento de BOF o EAF. En el
siguiente paso, la metalurgia secundaria de acero, estas sustancias generalmente se
eliminan en una instalacion de refinacion de acero con el uso de una cuchara. El Gltimo
paso en el proceso de fabricacion de acero es la fundicion. Lo mas comun es que la
fundicion se ejecute de forma continual®, seguida de un laminado en caliente del acero
en varias formas deseadas.

1.2 Refinado de cuchara.

La Figura 1.2 proporciona un esquema de la inyeccién de gas en un cucharén lleno. Alli,
como se ve, se inyecta Ar o N2 a través de un tapon poroso, ubicado en la base de la
cuchara, en un bafo de acero fundido contenido en un recipiente cilindrico ligeramente
conico. El gas inyectado, dada su flotabilidad, sube a la superficie libre, induciendo asi
un flujo recirculatorio turbulento de liquido, bien conocido por mejorar la tasa de
homogeneizacion quimica y térmica, asi como acelerar la absorciéon de inclusiones no
metalicas nocivas para el acero en la fase de escoria suprayacente.
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Figura 1.2. Esquema de la inyeccion de gas en un horno de cuchara.

La inyeccion de fundente granulado en el acero liquido, combinada con agitacion de
argon, comenzo a principios de la década de 1970. Estas innovaciones han tenido un
efecto marcado en el proceso de fabricacion de acero, particularmente con respecto al
recipiente o al horno en el que se produce el acero. Ademas, el refinado y desgasificaciéon
en cuchara hacen posible que el fabricante de acero ejerza un control mucho mas estricto
sobre las propiedades del producto final a través de una mayor precision en la
composicion del producto final, asi como su limpieza y al poder controlar la morfologia
de la inclusion final.

Hoy en dia los hornos de cuchara se encuentran entre los equipos mas utilizados en la
fabricacion secundaria de acero, una cuchara es un recipiente cilindrico para el
refinamiento de metal liquido, se muestra un boceto simplificado en la Figura 1.2. La
pared interior de la cuchara esta cubierta con un revestimiento refractario que actiia como
un recipiente para el acero liquido, para proteger el propio equipo de cucharay limitar las
pérdidas de calor durante la operacién. El metal liquido se agita mediante la inyeccion
de un gas inerte en la tobera inferior, a menudo argon. Las burbujas se elevan y se
dispersan formando una estructura cénica llamada pluma. Debido a las fuerzas de
arrastre entre las burbujas y el liquido, el liquido se eleva hacia arriba en esta region,
formando un pico en parte superior (penacho) donde la direccién del flujo del fluido se
convierte de vertical a radial hacia afuera. Esta cupulay el flujo radial crean una abertura

u "0jo" en la capa de escoria superpuesta. La cuchara tiene tres funciones principales:
8,9]

A) La primera funcién es controlar la homogenizacion de la composicién quimica en
todo el bafio metalico a través de la agitacion de gas inerte.

B) La segunda es limpiar la mezcla de impurezas acelerando su absorcion en la fase
escoria.

C) La tercera funcion es controlar la temperatura del bafio para su posterior
tratamiento.
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Figura 1.3. Conjunto de tapdn poroso en el fondo de una cuchara.

Para lograr una temperatura y una composicién del bafio homogéneas, el acero en la
cuchara se agita con mayor frecuencia mediante burbujeo de gas argdén. Para
velocidades de burbujeo de gas moderadas, por ejemplo, menos de 0.6 Nm3/min se
utilizan tapones refractarios porosos, normalmente montados en el fondo de la cuchara.
En la Figura 1.3 se muestra una ilustracion esquematica de un conjunto de tapdn poroso
en el fondo de la cuchara. Hoy en dia, la mayoria de los cucharones estan equipados
con tapones inferiores para burbujear argén. Si la apertura inferior esta fuera de servicio,
puede ser necesario proporcionar la agitacion requerida a través de una lanza superior.

Anagbo y Brimacombel!? discutieron algunos ejemplos tipicos de varios tapones, que se
muestran en la Figura 1.4 como puede verse, los tapones porosos tienen forma cénica o
rectangular. El tapon de forma conica es mas facil de cambiar si el tapén se desgasta
antes que el revestimiento, los tapones rectangulares son geométricamente compatibles
con los ladrillos circundantes y se pueden utilizar con ventaja en los casos en que la vida
atil del tapén es comparable a la del revestimiento. La principal ventaja de la llamada
porosidad direccional o tapdn capilar, que se muestra en la Figura 1.4 (e) y (f), es que el
tapon puede estar hecho del mismo refractario denso que el ladrillo de revestimiento, o
incluso mas denso. Esto da como resultado una mayor resistencia a la compresion en
caliente, mayor resistencia a la erosion y mayor vida util. Las desventajas de los tapones
capilares es que son mas propensos a la infiltracion de acero liquido tras la pérdida de
presion del gas argon.
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Figura 1.4. Formas estandar de tapones isotrépicos: (a) y (b). Tapones de componentes:
rebanados (c), concéntricos (d). Tapones capilares: conicos (e) rectangulares(F).

1.2.1 Homogeneizacion

La homogeneizacion de la temperatura y la composicién del bafio por burbujeo de gas
es causada principalmente por la disipacion de la energia de flotacion del gas inyectado.
Pluschkell derivé la relacién termodindmica que describe el poder de agitacion efectivo
de un gas.[* La siguiente ecuacion para el poder de agitacion se deriva de la relacion
de Pluschkell:

e = 14.23(2) log (11:;0) (1.1)
e = Potencia de agitacién [W/ton]

V = Caudal de gas [Nm3/min]

T = Temperatura del bafio [K]

M = Peso del bafio [ton]

H = Profundidad de inyeccién de gas [m]

P, = Presion de gas en la superficie del bafio [atm]

El tiempo de agitacion para lograr una homogeneizacion del 95% se define como el
tiempo de mezcla 7. Se han realizado numerosos estudios experimentales y tedéricos
relacionados con los fenbmenos de mezcla en sistemas agitados por gas. Mazumdar y
Guthriel’? publicaron una revision exhaustiva sobre el tema. La siguiente relacion
empirica que expresa el tiempo de mezcla, 7, en términos de variables como el poder de
agitacion, e [W/tonelada], el diametro de la cuchara, D [m] y la profundidad de inyeccion,
H [m], se obtuvieron del trabajo de Mazumdar y Guthrie. 3]

T =116 (¢)~'/3 (D53H7?) (1.2)
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Los tiempos de mezcla calculados a partir de las ecuaciones 1 y 2 se muestran en la
Figura 1.5 para el caso simplificado de D = H. Los tiempos de mezcla que se muestran
en la Figura 1.5 concuerdan con los calculados a partir de otras correlaciones. En la
Figura 1.5 se puede ver que un horno de 200 toneladas se homogeneizara en un tiempo
de 2 a 2.5 minutos después de iniciar a burbujear con argén a un caudal de 0.2 Nm?3/min.

170
Heat size (ftonne) D=H(m)

100 26
145 200 3.3
300 3.8

120

95

Mixing time (s)

70

45

20 | | |
0 0.5 1.0 1.5 2(

Gas injection rate (Nm3/min)

Figura 1.5. Tiempos de mezcla calculados para hornos de 100, 200 y 300 toneladas.

Varios autores estudiaron el efecto de la ubicacion del tapon de agitacién inferior en los
tiempos de mezclado.['415! E| hallazgo general fue que el tiempo de mezclado disminuye
al colocar el tapon en el fondo y fuera del centro, por ejemplo, en el radio medio.

Segln Mietz y Oeters!*, un tapén de agitacion colocado en el centro del fondo de la
cuchara genera un bucle toroidal de flujo de metal en la parte superior del bafio mientras
gue se crea una zona muerta en la parte inferior, lo que se traduce en tiempos de mezcla
mas prolongados. Los tapones inferiores ubicados excéntricamente dan lugar a una
amplia circulacion de metal a lo largo de todo el bafio, evitando zonas muertas y dando
lugar a tiempos de mezcla mas cortos.

1.2.2 Interaccion metal-escoria

Se han realizado numerosos estudios experimentales para investigar las reacciones de
los gases escoria-metal en sistemas de cucharones con agitacion de gas en una variedad
de condiciones experimentales. Mazumdar y Guthriel'?, Emil'6l y Asai et al.l'”! realizaron
revisiones sobre este tema. Para la mayoria de las reacciones escoria-metal, las
velocidades se controlan principalmente mediante la transferencia de masa de los
reactivos y productos a través de la interfaz de escoria. En sistemas de agitacion, como
un bafio de acero en un cucharén agitado por argon, el area interfacial escoria-metal se
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ve afectada por el grado de agitacion en el bafio que, a su vez, esta determinado por el
poder de agitacion.

Es interesante notar que Kim y Fruehanl!8], asi como Mietz et al.[*], observaron que la
transferencia de masa entre el metal y la escoria se impide cuando el tapdn de agitacion
en el fondo de la cuchara estéa ubicado fuera del centro. Un tapdn de agitacion ubicado
en el centro da como resultado un aumento de la emulsificacion de escoria-metal al
aumentar el caudal de gas. Los tapones de agitacion ubicados excéntricamente crean
una zona libre de escoria, el llamado ojo, cerca de la pared de la cuchara. Esto afecta el
desprendimiento de particulas de la fase principal de escoria y da como resultado una
disminucién de la emulsificacién. *° Por lo tanto, la eleccion final de la ubicacion del
tapon de agitacion en el fondo de la cuchara parece estar determinada por qué aspecto
de la agitacion es mas importante para una operacién determinada: buenas
caracteristicas de mezcla, o la capacidad de lograr una rapida desulfuracion y / o
desfosforizacion.

1.2.3 Calentamiento

De ser necesario calentar el acero en una cuchara normalmente se utilizan dos métodos:
1) el recalentamiento eléctrico a través de electrodos que forman parte del horno cuchara
y 2) el recalentamiento quimico por inyeccion de oxigeno y aluminio (o silicio), que
reaccionan exotérmicamente para generar calor. Para el caso de calentamiento por
electrodos, en general, el consumo de electrodos en los hornos de cuchara aumenta al
aumentar la densidad de corriente de la seccién transversal y el tiempo de calentamiento.
El consumo promedio de electrodos es de 0.2 kg/tonelada para tiempos de
recalentamiento totales tipicos de 20 minutos y densidades de corriente promedio de
aproximadamente 35 A/cm?.

El acero liquido se puede recalentar oxidando aluminio y / o silicio mediante inyeccion de
oxigeno a través de una lanza. Los calores generados para las reacciones son:2% 27,000
kJ/kg Al para la reaccién (1.3) y 28,500 kJ/kg Si en Fe — 75% Si para la reaccion (1.4):

241420, — Al,0; (1.3)

Si+0, - Si0, (1.4)

Las entalpias se calculan a partir de los datos termodinamicos, teniendo en cuenta que
los reactivos, aluminio y oxigeno, deben calentarse desde la temperatura ambiente (TA)
hasta la temperatura del bafio (1630 °C). Sobre la base de una eficiencia térmica del
100%, la temperatura del bafio se puede aumentar en 50 °C cuando se inyecta 1 Nm?3
O2/ton de acero junto con 1.46 kg Al/ton o mediante la inyeccion de 1.2 Nm?3 Oz/ton junto
con 1.85 kg Fe—75% Si/ton!2°],

1.2.4 Escoria
Hoy en dia, el uso de escorias sintéticas en la fabricacion secundaria de acero es una

parte integral de la metalurgia de cuchara debido a los requisitos necesarios para
7
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producir aceros ultralimpios, frecuentemente combinados con una demanda de
contenidos de azufre muy bajos. El concepto de utilizar escorias sintéticas en cucharones
se remonta a la década de 1930, cuando se desarrollé el proceso Perrin para la
desoxidacion mejorada de acero de solera abierta o acero Bessemer con
ferromanganeso o ferrosilicio. En ciertos grados de acero, como los que se utilizan en
aplicaciones de tuberias, se requiere un contenido de azufre muy bajo, por ejemplo, 20
ppm o0 menos. Estos bajos contenidos de azufre solo se pueden lograr mediante la
desulfuracion del acero en cuchara en presencia de una escoria de aluminato de calcio.

Dependiendo de las condiciones operativas especificas, la gama de composiciones de
las escorias de cuchara comunmente utilizadas es: 20-40% Al203, 35-55% CaO, 8-15%
MgO y 10-15% SiO:2 junto con cantidades menores de FeO y MnO. En algunos casos,
se agrega CaF: a la escoria.

1.2.5 Adiciones de aleacion

Se pueden agregar metales y aleaciones al acero liquido en varias etapas del proceso
de fabricacion de acero, por ejemplo, dentro del horno, durante el vaciado del horno, en
el horno cuchara, durante el tratamiento al vacio, etc. El momento de las adiciones
depende de la ruta del proceso, el taller, logistica y sobre determinadas caracteristicas
de la adicién en cuestion, como su punto de fusion, volatilidad y su susceptibilidad a la
oxidacion. Por ejemplo, se puede afiadir niquel al EAF (Electric Arc Furnace) en cualquier
momento como Oxido de niquel, que se reduce facilmente. En la ruta del proceso de
fabricacion de acero con oxigeno, las adiciones de aleacion como el ferrosilicio y el
ferromanganeso se realizan durante el sangrado del horno, mientras que las otras
aleaciones se afiaden en las etapas posteriores de la refinacion secundaria de acero.

Cuando se agrega una ferroaleacién al acero liquido, se forma una capa de acero
solidificado alrededor de la particula de aleacibn como resultado del efecto de
enfriamiento local. A medida que pasa el tiempo, la cascara se derrite mientras la
ferroaleacion dentro de la cdscara se calienta hasta su punto de fusién. La disolucién
completa se rige por procesos de transferencia de calor por conveccion en el bafio, asi
como por el tamafio de la ferroaleacion afiadida.

Se practican varios métodos de adicibn de aleaciones. Algunos ejemplos son:
lanzamiento de bolsas llenas, adicion con pala o por rampas mecanizadas, alimentacion
de alambre, inyeccion de pélvora, disparos de bala, etc. Un proceso especial para hacer
adiciones de aleacion es el llamado proceso CAS (Ajuste de la composicion por burbujeo
de argon sellado). En este proceso, un tubo con revestimiento refractario se sumerge
parcialmente en el bafio de acero de tal manera que envuelve la columna de gas
ascendente creada por la inyeccion de argon a través del tapon poroso en el fondo de la
cuchara. Las adiciones de aleacion se realizan sobre la superficie de acero liquido dentro
del area cubierta por el tubo. El ojo de la pluma dentro del tubo estéa lleno de argon, por
lo que tiene una baja presion parcial de oxigeno que evita la oxidacion de la adicion de
aleacion. Las velocidades de fusion y distribucion son altas como resultado de la
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agitacion provocada por las burbujas de gas ascendentes. Mazumdar y Guthrie?!l han
realizado estudios de modelos de agua para investigar el movimiento subsuperficial de
las adiciones flotantes y hundidas en el proceso CAS.

1.2.6 Modificacion de inclusiones

La practica generalizada de adiciones de calcio a las fundiciones de acero no comenzo
hasta la década de 1960 con el desarrollo de métodos de adicion mejorados y aleaciones
compuestas que contienen calcio. Hoy en dia, el tratamiento con calcio del acero es una
practica comun, con especial énfasis en la modificacién de la alimina. Como resultado
del tratamiento con calcio, las inclusiones de alimina y silice se convierten en aluminatos
de calcio o silicatos de calcio en estado liquido. Estas inclusiones liquidas tienen forma
globular debido a efectos de tension superficial. Este cambio en la composicién y la forma
de la inclusion se conoce comunmente como inclusion de control o modificacion de la
morfologia. Estos cambios de morfologia junto con el flujo del bafio ayudan a que las
inclusiones suban a la superficie del liquido y por interacciones sean absorbidas por la
fase escoria. Esto ayuda a tener un mayor control en la composicion final del acero.

Ejemplos de otras ventajas metalUrgicas provocadas por la modificacién de inclusiones
de 6xidos y sulfuros mediante el tratamiento con calcio del acero son: mejora de la
moldeabilidad en operaciones de colada continua mediante la minimizacion o prevencion
de la obstruccion de las boquillas; disminucion de inclusiones relacionadas con los
defectos superficiales en piezas fundidas de palanquilla, flor y losa; mejorando la
magquinabilidad del producto final a altas velocidades de corte; y minimizacién de la
susceptibilidad de baja aleacion de alta resistencia (HSLA).

1.3 Fenomenologia en el proceso

En la fabricacion de acero, la inyeccion de gas se aplica de forma rutinaria, en varias
etapas del refinado de la masa fundida, para mejorar las velocidades de reaccion,
eliminar gradientes térmicos y / o de composicion, eliminar inclusiones, etc. La
produccién de acero de alta calidad requiere un control estricto de impurezas y
composicién quimica, para eliminar las impurezas e inclusiones, el burbujeo de gas juega
un papel importante en la metalurgia del acero. El burbujeo de gas puede aumentar la
tasa de eliminacién de inclusiones por adhesion o captura de flujo de estela. Ademas, la
agitaciéon de gas es un medio importante para ofrecer la dinamica de fluidos y la
homogeneizacion del acero fundido con respecto a la temperatura y al contenido de
aleacion, asi como para promover reacciones en la interfaz acero-escoria.

Dado que la metalurgia de inyeccion en cuchara se esta convirtiendo en una parte tan
intrinseca de las operaciones del procesamiento de acero, los aspectos tedricos e
industriales de estos procesos se han considerado con cierto detenimiento en diferentes
estudios, las altas temperaturas y la opacidad visual del acero liquido, asi como el gran
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tamano de las cucharas industriales, hacen que estas unidades de procesamiento sean
no adecuadas y hasta peligrosas para las mediciones y observaciones experimentales
directas. Por lo tanto, se han llevado a cabo modelos matematicos de flujo de fluidos
multifasicos y modelos fisicos que incorporan sistemas de gas y metal tanto acuosos
como liquidos (el agua y el acero tienen viscosidades cinematicas equivalentes) para
investigar la dinamica del proceso subyacente.

1.3.1 Descripcion de los fendmenos en la cuchara de refinacion.

La Figura 1.6 proporciona un esquema de la inyeccion de gas en un cucharén lleno. Alli,
como se ve, se inyecta Ar o N2 a través de un tapon poroso, ubicado en la base de la
cuchara, en un bafo de acero fundido contenido en un recipiente cilindrico ligeramente
ahusado. El gas inyectado, dada su flotabilidad, sube a la superficie libre, induciendo asi
un flujo recirculatorio turbulento de liquido, bien conocido por mejorar la tasa de
homogeneizacion quimica y térmica, asi como acelerando la absorcion de inclusiones no
metalicas nocivas en una fase de escoria suprayacente.

e < Alloy
| Re-oxidation I ¥ addition Inclusion absorption
into slag
I Slag entrainment }—~ ; Alloy melting |
)
I
% / } !.‘& Mixing |
Slag-metal reaction { f .l'
e.g.: Al+FeO4 Al,O5+Fe el Rl @2 o
S ) o " Flow pattern |
Inclusion collision & S5 5 & : Inclusion attachment
coarsening St e Y to bubble
e —

Gas injection
Figura 1.6. Esquema de purga de acero por inyeccion de gas en una cuchara de acero.

La mayoria de las particulas quedan atrapadas por la capa de escoria y una pequefa
cantidad de particulas o inclusiones regresan al acero fundido. %223 El burbujeo de gas
puede aumentar la tasa de eliminacién de inclusiones debido a la adhesion de las
inclusiones a las burbujas o porque las inclusiones siguen el flujo de estela de las
burbujas. En este campo de investigacion, muchos trabajos [42° han utilizado
experimentos con agua para estudiar la distribucion de velocidad media y fluctuante en
las direcciones radial y axial, los perfiles de fraccion de gas, la frecuencia de las burbujas,
la longitud de penetracion de las burbujas, la velocidad media de ascenso de las burbujas
y el régimen de coalescencia de las burbujas discretas en la pluma.
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La velocidad relativa entre el gas y el liquido, 3311 |a agitacion de la superficie libre y la
distribucion de turbulencias ¥ en la pluma también se han discutido. Se ha encontrado
gue la distribucion de la velocidad esta relacionada con varios caudales y la relacion de
aspecto de la profundidad del liquido y el didmetro del recipiente. Ademas, la distribucion
espacial del gas en la columna se puede describir completamente mediante la
correlacién de la fraccién de gas axial y el numero de Froude modificado: a medida que
aumenta el caudal de gas, la velocidad axial central aumenta ligeramente y la velocidad
radial también aumenta, haciendo que la pluma sea mas ancha.

Como se ve en la Figura 1.6, los procesos involucrados en los sistemas de cuchara con
agitacion de gas son numerosos y complejos debido a la naturaleza multidimensional
(bidimensional o tridimensional) y multifase (gas-metal y escoria) del sistema. Ademas,
en la Figura 1.6 se pueden identificar varios fendmenos distintos que incluyen
interacciones gas-liquido, el desarrollo de un movimiento recirculatorio turbulento
inducido por la pluma (mezcla gas liquido) en el seno del acero liquido, transferencia de
masa entre la escoria y el metal en las proximidades de la superficie libre, etc.

1.3.2 Dindmica de fluidos

La Figura 1.7 ilustra esquematicamente los fendmenos fisicos que se observarian
durante el burbujeo de gas a través de una tobera [33 en un modelo acuoso de un sistema
de cuchara con agitacién de gas. Alli, la region de dos fases gas-liquido se ha subdividido
en cuatro regiones fisicamente distintas, burbuja primaria, burbuja libre, pluma y
penacho, respectivamente. De éstos, la region de la pluma, caracterizada por burbujas
de casquete esférico dispersas en una mezcla de aire y agua, es la mas grande y ocupa
la mayor parte de la profundidad del bafio. En contraste, el pico ocupa tipicamente
aproximadamente del 3 al 4% de la profundidad del bafio de equilibrio (en sistemas
acuosos y de acero fundido).

Fig. 1.7. Caracteristicas de las columnas de dos fases (aire-agua) durante la inyeccion
de gas a través de una tobera en un recipiente cilindrico.
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En la actualidad se acepta generalmente que, durante el refinado con cuchara de acero,
en las inmediaciones de la boquilla, la energia cinética del gas de entrada, asi como el
modo de inyeccion del gas, son variables importantes, mientras que, en la region
completamente desarrollada, estas variables practicamente no influyen en el desarrollo
general de la region de dos fases: gas-liquido (es decir, los tamafios de las burbujas, sus
distribuciones espaciales y velocidades de subida son en gran medida independientes
de las condiciones operativas de entrada) ya que las regiones "primaria" asi como las de
"burbuja libre" ocupan muy poco volumen del reactor.

Las consideraciones de continuidad de volumen sugirieron ademas que las fracciones
de volumen de gas dentro de la columna ascendente son aproximadamente del 2 al 10%
del volumen total de la columna de dos fases. Como consecuencia, se conceptualizé 34
qgue el fendémeno fisico en cucharones agitados de Ar / N2 puede aproximarse al de un
chorro de liquido no confinado en el que se transfiere energia, en toda su longitud,
mediante la accion de grandes burbujas que ascienden a la superficie de la masa fundida.
Ademas, dichas columnas durante su ascenso se ensanchan progresivamente debido al
arrastre del liquido circundante. Finalmente, los gases se descargan en la superficie libre
hacia el medio ambiente superior mientras el liquido arrastrado fluye radialmente para
crear un movimiento toroidal en el recipiente. La region donde las burbujas penetran en
la fase superior (por ejemplo, aire) se conoce como el "ojo de la pluma".

La velocidad relativa de las burbujas en un penacho burbujeante puede estar
razonablemente bien representada por la velocidad de subida terminal de una sola
burbuja (del mismo tamafio). Se observd también experimentalmente que, a cualquier
caudal de gas, la energia cinética de los movimientos medios y fluctuantes (es decir, la
energia cinética especifica total del movimiento en el sistema) se reduce
considerablemente en presencia de la fase escoria 0 que flota en la parte superior.

=4

Total specific kinetic energy in recirculating liquid, J/kg x10

17
16~ @ Without oil

15 © With wooden block on top
| of bulk liquid
X With oil

]
]

oe

IS N N N OO N S SN S |
o 1 2 3 & 5 6 _ 7

Specific energy input rate, W/kg x 10
Fig. 1.8. Gréfico de la energia cinética total de recirculacién contenida en la fase acuosa frente
a la tasa de entrada de energia potencial especifica bajo diversas condiciones de la fase superior
escoria (rigida, fluida y sin escoria).
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Esto se ilustra en la Figura 1.8, en la que la variacion en la energia cinética total contenida
en la fase acuosa recirculante, se representa frente a la tasa de entrada de energia
especifica, para varias condiciones de la fase escoria superior (es decir, condiciones
rigidas, fluidas y sin escoria son mostradas). A partir de tales observaciones, queda claro
gue, en condiciones practicas de refinado en cuchara, una fase superior de escoria
puede disipar significativamente energia de agitacion, y que esto sera una funcion del
espesor, la viscosidad y la densidad de la escoria, etc. Se necesita mas trabajo
experimental para cuantificar adecuadamente tales fenébmenos.

En algunos experimentos y analisis, la energia cinética de los gases entrantes se ha
incluido en la expresion de la tasa de entrada de energia especifica a los sistemas,
mientras que otros han ignorado tales contribuciones de energia cinética. Si bien la
consideracion de la energia cinética de entrada hace que el balance de energia sea mas
realista desde un punto de vista conceptual, es instructivo observar aqui que para las
tasas de flujo de gas y las dimensiones del orificio que se aplican normalmente en la
practica real, la contribuciéon de la energia cinética del gas (tipicamente menos del 5%
mas 0 menos) en el balance de energia general es convertida en insignificante para todos
los propésitos practicos.

Sobre esta base, la energia cinética del gas entrante tiene poca relevancia en las
operaciones de fabricacion de acero de la metalurgia de cuchara y, por lo tanto, la
energia potencial proporcionada por las burbujas de gas ascendentes puede
considerarse convenientemente como el modo dominante de suministro de energia al
sistema. También se ignoraron las contribuciones del trabajo de expansion debido a la
presion, temperatura y la transferencia de energia cinética del gas al liquido cerca de la
tobera, ya que no son de mucha relevancia para las operaciones de inyeccion de gas en
la cuchara.

1.3.3 Criterio de escala
La conexion entre los experimentos de modelado fisico y los ensayos industriales es el

criterio de escala. [353¢] Utilizando la similitud geométrica (/1 = M) y el nimero de

prototipo

Froude / nimero de Froude modificado, los pardmetros se convierten primero en
patrones adimensionales. Entonces, sus expresiones adimensionales se correlacionan
matematicamente. Es importante sefialar aqui que, dado que los flujos en las cucharas
de refinacion industrial a gran escala son necesariamente turbulentos, la escala de un
modelo debe elegirse para garantizar condiciones de flujo turbulentas. Esto, a su vez,
implicaria relaciones similares de fuerzas viscosas de inercia a turbulencia entre el
modelo y el sistema a escala completa. Como tal, la cuestion de la similitud de las fuerzas
viscosas de turbulencia en modelos de escala reducida de tamafio razonable nunca ha
sido motivo de preocupacion.
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1.3.4 Mezclado

Las eficiencias intrinsecas de muchas operaciones de procesamiento quimico que se
llevan a cabo en las cucharas de acero de hoy en dia estan intimamente relacionadas
con los fendmenos de mezcla. EI mezclado mejora las reacciones quimicas al poner en
contacto intimo a los reactivos y eliminar los productos de los sitios de reaccion. También
influye en el grado de falta de homogeneidad térmica y en la dinamica de las particulas
dentro de la cuchara. Por lo tanto, es importante determinar el grado de mezclado para
evaluar el rendimiento del proceso de cucharas agitadas con argon o nitrégeno.

Muy a menudo, el concepto de tiempo de mezcla, Tm, se ha aplicado para representar el
estado de agitacion (y por lo tanto, un indice de eficiencia del proceso) en el contenedor
del reactor. El tiempo de mezcla se define como el tiempo en el que la concentracién del
aditivo trazador alcanza una concentracién del 95%, por ejemplo, una mezcla se
considera homogeneizada si todas las mediciones del trazador se encuentran arriba del
95% en todo el volumen de la fase liquida. Se han realizado esfuerzos para cuantificar,
experimentalmente, el tiempo de mezcla en funcion de las variables operativas (p. Ej., L
altura del liquido, D diametro de la olla, Q flujo de gas, etc.), utilizando modelos acuosos
debidamente escalados. Para ello, se han aplicado diferentes técnicas experimentales,
aunque los métodos basados en mediciones de pH y conductividad eléctrica han sido
relativamente mas populares. En sistemas equivalentes de alta temperatura, se han
llevado a cabo pruebas de dispersion de trazadores radioactivos para estimar las
velocidades de mezcla de metales.

1.3.5 Posicion de las mediciones y del agregado del trazador

Varios investigadores han informado que el estado de la mezcla en un bafio de gas
agitado bajo un conjunto dado de condiciones de operacién es una funcion de la
ubicacion de los puntos de monitoreo y adicién del trazador. Este fendmeno se observo
a caudales de gas especificos relativamente bajos (por ejemplo, en el rango aplicado a
las operaciones tipicas de inyeccién de gas en cuchara), independientemente de los
criterios aplicados para evaluar el grado de mezcla. Como se muestra en la Figura 1.9,
en varios lugares del recipiente, se observaron diferentes relaciones funcionales para
gobernar los fendmenos de mezcla. Alli, como se ve, la combinacién de la ubicacion de
la sonda, asi como el punto de adicién del trazador, parecen tener una influencia
significativa en los tiempos de mezcla medidos.
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Fig. 1.9. Trabajo experimental de Mietz y Oeters que muestra la influencia de la ubicacion del
punto de monitoreo en el tiempo de mezcla medidos para la posicion central de la boquilla 'y
adicion de trazador en la zona muerta.

La presencia de una fase de escoria se debe considerar en las operaciones industriales
de agitacion de argén. Asi, Haida y colaboradores 37! investigaron el papel de una capa
superior de escoria (por ejemplo, aceite) en la mezcla de liquidos a granel con la ayuda
de un modelo de agua. Estos autores encontraron que los tiempos de mezcla medidos
con una fase "escoria” tendian a ser considerablemente diferentes a los de situaciones
equivalentes "sin escoria". Tales observaciones se pueden racionalizar facilmente, ya
gue se sabe que el estado hidrodinamico del recipiente, a cualquier caudal de gas, es
diferente en presencia de un liquido de segunda fase superpuesto.

1.3.6 Transferencia de calor y masa

Las interacciones solido - liquido y el transporte resultante de calor y / 0 masa son
caracteristicas de muchos procesos que se llevan a cabo en cucharas de refinacién y
son un tema de considerable interés e importancia para los ingenieros metallrgicos. Por
lo tanto, se han realizado y reportado numerosos estudios experimentales para investigar
las interacciones escoria-metal-gas en sistemas de cucharones agitados con gas,
incorporando condiciones experimentales muy variadas (a saber, geometria del
recipiente, caudal de gas, dispositivos de inyeccion de gas, etc.). Las reacciones
guimicas entre burbujas de gas y el seno del liquido se han simulado comunmente
utilizando sistemas acuosos de reaccion apropiados y sabiendo que las condiciones
hidrodinamicas que prevalecen en los sistemas de cuchara con agitacion de gas son de
naturaleza turbulenta.
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Se encontro que los dispositivos de inyeccion de gas (por ejemplo, tapones porosos,
toberas, lanzas) tienen grandes efectos sobre las velocidades de absorcidon en sistemas
acuosos. Por ejemplo, a cualquier caudal dado, los tapones porosos mejoran las
velocidades de absorcion de gas de manera significativa en comparacion con la
inyecciébn con una tobera. Un tapon poroso produce burbujas relativamente mas
pequefias, uniformemente distribuidas, lo que conduce a un aumento en el area
interfacial efectiva y, por lo tanto, a una mayor tasa de transferencia de masa gas-liquido.

En estudios de visualizacidon de flujo publicados hasta ahora en los sistemas de agua y
aceite agitados con burbujas indican que la interfaz agua-aceite (es decir, interfaz
escoria-metal) puede sufrir perturbaciones considerables y, por lo tanto, producir una
serie de fendmenos fisicos complejos, como deformacion extensa de la interfaz,
formacion de emulsion de aceite, generacion y arrastre de gotas, etc. Por lo tanto, a
velocidades de flujo de gas relativamente bajas, la interfaz permanece razonablemente
imperturbada, pero con velocidades de flujo crecientes. Las emulsiones tienden a
formarse en la interfaz agua-aceite como se puede observar en la Figura 1.10 que
conduce a un aumento significativo en el area interfacial agua-aceite. A tasas de flujo
especificas ain mas altas, toda la capa de aceite se descompone en humerosas gotitas
que conducen a la formacién de una emulsion de aceite en agua.
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Fig. 1.10. Esquema de las interacciones entre la plumay los liquidos de la fase superior e inferior.
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1.4 Estudios combinados de modelado fisico y matematico

Las condiciones de funcionamiento (es decir, alta temperatura y opacidad visual del
metal liquido, tamafio masivo de los reactores industriales, etc.) que prevalecen en las
plantas de acero plantean serios problemas para cualquier investigacion experimental
directa o elaborada. En consecuencia, los modelos matematicos, junto con los modelos
fisicos apropiadamente reducidos, han sido una alternativa razonable hacia un analisis
de procesos efectivo. Hasta la fecha, se ha llevado a cabo y se ha informado sobre un
gran numero de investigaciones combinadas teoricas y experimentales sobre aspectos
muy variables de los cucharones agitados con argon. En estos, se han realizado
considerables esfuerzos para desarrollar un marco mateméatico confiable y predictivo que
pueda extrapolarse convenientemente para investigar fendmenos relevantes en
sistemas industriales.

Los estudios computacionales de los fendmenos de mezcla en cucharas de modelos de
agua a escala y en el tamafio industrial confirman que el caudal de gas y la geometria
del recipiente afectan la mezcla y que las velocidades de mezcla varian
considerablemente de un lugar a otro en tales recipientes con agitacion de gas. Joo y
Guthrie®8 informaron sobre fendmenos de mezcla en cucharas agitadas por gas
disefiadas para operaciones de burbujeo de tapon simple y doble. Sus resultados
computacionales y observacién experimental confirmaron que a medida que los tapones
se mueven fuera del centro, los momentos angulares aumentan, reduciendo
considerablemente los tiempos de mezcla. Se encontré que una colocaciéon en el radio
medio de un tapon poroso representa una ubicacion éptima para el burbujeo de un solo
tapon, mientras que la colocacion de los tapones en el radio medio diametralmente
opuestos resulto ser la mejor para el burbujeo de un tap6n doble.

Otro estudio de Sheng y Irons®? demuestra que los flujos dentro de la propia zona de
dos fases son de hecho bastante sensibles a la eleccién de los modelos de turbulencia
utilizados en el procedimiento de célculo. Se demostr6 que las suposiciones de
deslizamiento de burbujas (o sin deslizamiento), la aplicacién de funciones de pared con
una formula de viscosidad efectiva en masa (o ninguna funcién de pared), etc., pueden
tener un efecto significativo en los resultados calculados y, por lo tanto, las conclusiones
extraidas de los estudios de modelos mateméticos son una funcién de estas
consideraciones. También es util sefialar que la intensidad de la turbulencia dentro de
una cuchara con agitacion de gas depende en gran medida del espacio. Ademas, los
flujos a través de la base del cuchardn y las regiones profundas dentro del cucharén se
encuentran entre los mas lentos. En consecuencia, las regiones en las que se hacen
mediciones pueden afectar en gran medida las conclusiones extraidas.

17



Modelos numéricos para el estudio de la zona de gas-liquido en el refinado de cuchara

1.5 Modelos numéricos para el estudio de la zona de gas-liquido en el refinado
de cuchara

Para describir el flujo de dos fases gas-liquido, hay cuatro métodos matematicos
principales: (1) el modelo cuasi-monofasico, (2) el modelo de volumen de fluido (VOF),
(3) el modelo multifasico Euleriano (E-E), y (4) el modelo Euleriano-Lagrangiano (E-L).
En las primeras obras, la zona de la pluma mezclada con gas y liquido se traté como una
fase cuasi monofasica. Con el aumento de las capacidades computacionales, los
modelos VOF y E — E se han vuelto ampliamente utilizados para la simulacion de las
interacciones de interfase de las fases gas y liquida. En comparacion con el modelo
predictivo cuasi-monofasico, los modelos VOF y E — E son mas costosos desde el punto
de vista computacional. Recientemente, los cddigos comerciales junto con las funciones
definidas por el usuario (UDF) se han utilizado ampliamente para el estudio del burbujeo
de gas en cucharas. En los ultimos afios, un nuevo enfoque se ha propuesto calcular la
distribucion del tamafio de las burbujas de gas dentro del modelo E — E basado en el
modelo de balance de poblacion (PBM). En el modelo E — L, el modelo VOF se usa para
rastrear la superficie libre de la masa fundida acoplada en coordenadas Eulerianas,
mientras que el modelo de fase discreta (DPM) se usa para describir la agitacion
generada por las burbujas bajo un marco de referencia Lagrangiano

1.5.1 Modelo cuasi-monoféasico

El modelo cuasi-monofasico es el mas simple de los cuatro modelos discutidos
anteriormente. El modelo cuasi-monofasico evita la necesidad de calcular el movimiento
de las burbujas. El principio clave de este modelo es que las caracteristicas de la pluma,
como la fraccion de gas, el patrén de velocidad y el diametro de la pluma, se establecen
mediante ecuaciones empiricas. Por tanto, la ecuacién de la fraccion de volumen no esta
acoplada al grupo de ecuaciones que se va a resolver. Un término de flotabilidad
generado por el burbujeo de gas se agrega a la ecuacion de conservacion del momento.
En este modelo, la pluma se trata como una fase cuasi-monofasica en la que la fraccion
de volumen de gas en cada volumen de control se ve afectada por varios parametros
durante el calculo. EI modelo cuasi-monofasico se ha utilizado principalmente para
predecir el patron de flujo en la cuchara porque este modelo tiene un bajo gasto
computacional. En el modelo cuasi-monofasico, las ecuaciones de continuidad y el
impulso se escriben de la siguiente manera.

Ecuacion de continuidad:

Z—‘: +V-(pu) =0 (1.5)
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Ecuacion de momentum:
a — — — — — -
5 (W) + pti- Vi = =Vp + V- [(u + p) (Vi + Vi)] + p1 Gay (1.6)

Donde la densidad en la plumaes p = a4p, + a1p, y €N la zona de recirculacion se trata
como una fase liquida p = p;.

Ademas, Ganguly y Chakraborty“?! acoplaron la ecuacién de energia térmica con el
modelo cuasi-monofasico para estudiar el flujo de fluido y la transferencia de calor en la
cuchara con agitacién de gas. El modelo combinado tenia como objetivo controlar la
estratificacion térmica en el acero fundido. El mismo grupo de investigacion también
establecié un modelo cuasi-monofasico basado en el deslizamiento y sin deslizamiento
entre las burbujas ascendentes y el liquido circundante. % En comparacion con las
velocidades experimentales y los datos del tiempo de mezcla, el calculo numérico con
deslizamiento mostré una precision mayor que el que no presenta deslizamiento para
predecir el patrén de flujo.

1.5.2 Modelo de volumen de fluido VOF

El modelo VOF se usa ampliamente para rastrear las interfaces de diferentes fases y es
un tipo de método Euleriano. Cuando el caudal es bajo, se generan burbujas separadas
y las interfaces de las diferentes fases son nitidas. A medida que aumenta el caudal, la
inyeccion de gas hace que la pluma pase de un régimen de burbujas a un régimen de
chorro. En el modelo VOF, se calcula un conjunto de ecuaciones para la continuidad, el
momento Yy la fraccién de volumen de fase. Las férmulas de conservacion se muestran a
continuacion.

Ecuacién de continuidad:

Z—‘: +V-(pu)=0 (1.7)
Ecuacién de momentum:
a — ——> — — -
5 (W) + V- (ptitd) = =Vp + V- [(n+ p) (Vi + V)] + pg + F (1.8)
Fracciéon volumen:
aaq — _
?-I- u-Va, =0 (2.9)

Zaqzl

(g es la fase fluida, por ejemplo, liquido y gas)
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1.5.3 Modelo de fuerza de superficie continua

kVa ~ ~
F=o—t""_ k=V-A f=
0.5(p1+pg)

|3>

fl = Vay (1.10)

B

Debido a la capacidad del modelo VOF para rastrear la interfaz nitida, este modelo se ha
utilizado en tres puntos de analisis principales: para modelar la interfaz de las fases gas-
liquido, acoplado con el DPM y acoplado con modelos termodinamicos. Xu y
colaboradores 243 consideraron la fuerza de la superficie en el modelo VOF para
investigar una sola burbuja que se eleva en el acero fundido y estalla en la interfaz.
Ademas, el efecto de la humectabilidad en la formacion de una sola burbuja se informé
sobre la base de las predicciones del modelo VOF y los datos experimentales arrojados
con modelos de agua. Por lo cual, el modelo VOF se utiliza principalmente para rastrear
las interfaces nitidas de diferentes fases para el analisis de la separacién de burbujas y
la apertura del ojo de escoria.

También este modelo fue empleado para estudiar la influencia de varias disposiciones
de inyeccion de gas en el tiempo de mezcla, el coeficiente de friccion de la superficie de
la pared y el area abierta de los ojos. Al realizar una comparacion con el numero toberas
de inyeccion de argén que se utilizan para la homogenizacién térmica y quimica en una
olla de mezclado, se observé que el uso de dos toberas de inyeccidén de argdbn no mostro
una reduccion obvia en el tiempo de mezclado respecto a la inyeccién con una sola
tobera. Sin embargo, la apertura de la capa de escoria y el valor del coeficiente de friccion
de la pared aumentaron.

1.5.4 Modelo multifasico Euleriano E - E.

En el modelo E — E, se calculan multiples conjuntos de ecuaciones para la continuidad,
el momento, la energia turbulenta y la tasa de disipacion para cada fase. Esta mayor
complejidad afecta el comportamiento de convergencia. Los modelos E — E pueden
usarse para incluir los efectos de fuerzas, como la fuerza de masa virtual, la fuerza de
arrastre, la fuerza de elevacion y la fuerza de disipacion turbulenta, en el patron de flujo.

Segln este modelo,*4481 Se ha desarrollado un acoplamiento con el PBM para simular el
comportamiento de las burbujas de tamafio inferior generadas por un tapon poroso en la
zona de la pluma.[* En este modelo, se resuelven las ecuaciones de conservacion.

Ecuacién de continuidad:

%(“qpq) + V- (agpqtlq) = Sq (1.11)

(g = L es la ecuacion para la fase liquida, g = g es la ecuacién para la fase gas,y q =p
es la ecuacion para la particula)
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Ecuacién de conservacion de momentum:

a — - - _ - - = - -
P (aqpquq) +V: (aqpququq) =—a,Vp+V Ty +aypq9 + Faragq + Fiirt,q + Fvmq + Frpg (1.12)

Descripcién del comportamiento de las burbujas por PBM:

ad -
E (n(V, t)) +V- (uin(V, t)) = Bag,i — Dag,i + Bbr,i — Dbr,i (113)

Basandose en el mismo cédigo, %52 también se combinaron dindmica de fluidos y
termodinamica para estudiar el patron de flujo y las reacciones quimicas alrededor de la
interfaz acero-escoria.

1.5.5 Modelo Euleriano-Lagrangiano E - L.

En el DPM, las fuerzas, como la masa virtual, la flotabilidad, la fuerza de arrastre, la
fuerza de elevacion y el gradiente de presion, se agregan a cada particula de burbuja. El
término fuente de impulso se agrega a la ecuacion de impulso de fase continia sumando
las contribuciones locales de cada burbuja en el campo de flujo de fase continua:

N — — Pp—pP - 1 P d - — P — —
Fy = 31" (Fpi (s — Upy) + Zb g+ Wi = Up) + -7t - Vi) py Qpillt (1.14)

Inicialmente, se desarrollé un modelo E — L en el paquete comercial ANSYS FLUENT
por parte de Aoki et al.[5% quienes utilizaron este modelo para estudiar cémo la morfologia
de la burbuja afecta la probabilidad de apego por inclusién. En los calculos se tuvieron
en cuenta las fuerzas de interaccion sobre la columna de liquido-gas. Ademas, Singh et
al.>usé un modelo similar y mejor6 la resolucion de la cuadricula cerca de la pared para
investigar la distribucion del esfuerzo cortante de la pared en un recipiente con agitacion
de gas.

1.6 Modelos de turbulencia aplicados en la refinacién de cucharas.

Con respecto a los modelos de turbulencia aplicados en el modelado matematico de la
metalurgia de cuchara, se han utilizado ampliamente dos tipos de modelos de
turbulencia, a saber, el modelo k-¢ y el modelo LES. El modelo k- € estandar se usa mas
comunmente para el calculo del patron de flujo en cucharas industriales.

El modelo k-¢ es una simulacion numérica promediada de Reynolds (RANS), que
promedia la informacion numérica de remolinos con varios tamafios. Sin embargo, en el
modelo LES, los remolinos grandes y pequefios se tratan por separado en los calculos.
Los remolinos grandes se resuelven directamente y los remolinos pequefios se calculan
mediante el modelo de subcuadricula de Smagorinsky-Lilly. Aqui, el modelo LES puede
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verse como un compromiso entre la simulacion numérica directa y el modelo RANS en
términos de precision y costo computacional.

Con el desarrollo de las habilidades computacionales, el modelo LES 55571 se ha utilizado
cada vez més para predecir el atrapamiento de escoria y la distribucién de burbujas en
el modelado de sistemas metallrgicos.

1.7 Comparacion de sistemas de calculo

Para el analisis de las burbujas separadas y la apertura del ojo de escoria, se ha utilizado
principalmente el modelo VOF, que permite rastrear las interfaces nitidas de las
diferentes fases. Ademas, el modelo cuasi-monofésico, el modelo E-E y el modelo E-L
se han utilizado ampliamente para calcular los patrones de flujo en cucharas
metallrgicas industriales. La principal diferencia entre estos tres modelos es cémo se
tratan las interacciones gas-liquido. Las expresiones para las interacciones gas-liquido
en los modelos numéricos son las fuerzas agregadas a la ecuacion del momento. De
estos, en términos de complejidad computacional, el procedimiento cuasi-monofasico es
con mucho el méas simple de los tres modelos. En este modelo, la forma de la zona de
dos fases se predice de antemano, por lo que este modelo no puede describir con
precision el patron de flujo de la circulacion en la cuchara.

El modelo E-E es mas consistente con los resultados experimentales, y el modelo E — L
es la segunda mejor opcion. Debido a la alta fraccion de volumen en la zona primaria, el
modelo E — E es mas preciso para describir los fenbmenos en esta zona. Con respecto
a la distancia axial desde la salida de la boquilla y la transformacién de las burbujas en
la pluma, el DPM es mas adecuado para la prediccion del comportamiento de las
burbujas en la zona de flotacion de la burbuja y en la zona del penacho. La modificacién
del coeficiente de arrastre y la adicion de fuerzas que no son de arrastre mejora
considerablemente el modelo E — E. La velocidad del liquido axial predicha a lo largo de
la direccién radial en L/ H = 0.5 desde el fondo para las mismas condiciones en el modelo
cuasi-monofasico, modelo E — E, y E — L modelo se comparan con datos medidos
experimentalmen en la Figura 1.11.
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Fig. 1.11. Comparacion de las velocidades axiales del liquido predichas y medidas a lo largo de
la direccién radial en L/H = 0.5 desde el fondo en las mismas condiciones.

En estudios de metalurgia de cucharas, basados en el modelo E-E modificado en
condiciones de agitacion de gas, se han acoplado un gran nimero de modelos
especiales, ya sea en paquetes comerciales o codigos de investigacion, para describir
los complejos fendbmenos fisicos y quimicos en el cucharon. Esto incluye comportamiento
de inclusion, desgasificacion, erosion refractaria y reacciones termodinamicas. Con base
en la evidencia presentada, se demuestra que, a pesar de la naturaleza compleja de los
sistemas de agitacion de gas, los modelos matematicos, forman un razonable buen punto
de partida para los calculos que describen los procesos y fendmenos en el area de
dinamica de fluidos, modelado fisico, perfil y estructura de la pluma, tiempo de mezcla,
transferencia de calor y masa, etc.

Esta larga revision de la literatura da cuenta de la gran cantidad de trabajo experimental
y tedrico realizado para entender el funcionamiento de ollas de acero agitadas con gas
en sus distintos aspectos, como flujo de fluidos, transferencia de calor y masa,
fendmenos como la emulsion, dinAmica de particulas y de burbujas, etc. La idea de la
presentacion de esta extensa revision es que el lector sepa que la investigacion en la olla
ha sido muy recurrente y comun, pero que hay aspectos o detalles de la fisica que
gobierna la olla que aun requieren atencién porque sigue existiendo controversia, tal
como es el caso de la posicidn de inyeccién del trazado en la determinacion del tiempo
de mezclado.

En el presente estudio se pretende evaluar uno de los aspectos mas importantes en la
productividad y calidad del acero en la metalurgia secundaria que es el mezclado
guimico, cuya eficacia se cuantifica a través del tiempo de mezclado. Especificamente
se pretende resolver la duda del efecto de la posicion inicial de inyeccién del trazador
sobre el tiempo de mezclado, pregunta que adn permance abierta en la literatura
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moderna del area. Esta pregunta la vamos a contestar haciendo uso de modelos
matematicos previamente desarrollados que son el estado del arte actual.

1.8 Hipotesis

El tiempo de mezclado no solo depende del flujo de gas, posicion de la tobera, sino
también de la posicion de inyeccidn del soluto. Se sugiere que la posicion de inyeccion
del trazador puede definir con alta significancia (al igual que el flujo de gas) el tiempo de
mezclado.

1.9 Objetivo

Determinar cuantitativamente el efecto que tiene la posicién de inyeccion del soluto sobre
el tiempo de mezclado.

Objetivos Particulares:

- Encontrar el efecto de variar la posicién de inyeccion de soluto en una grid definida
de puntos sobre el tiempo de mezclado en inyeccién de gas por el centro.

- Establecer como varia el mezclado en diferentes zonas del sistema.

- Establecer el mejory el peor punto de inyeccidn de soluto para minimizar el tiempo
de mezclado y explicar las razones de este comportamiento.

- Evaluar el empleo de software CFD como una herramienta en el modelado del
sistema bajo estudio.

- Verificar si la hipotesis de aximetria del sistema es valida en este caso.
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Capitulo 2. Metodologia

Introduccidén

La olla de acero simulada es en realidad una olla a escala 1/17 de un modelo fisico que
usa agua en vez de acero y aire en vez de argon. La metodologia consistié en describir
el modelo matematico incluyendo suposiciones, ecuaciones gobernantes y condiciones
iniciales y a la frontera. Después se presenta el método de solucion en el software Fluent
Ansys haciendo énfasis en el mallado y finalmente la validacion del modelo matemético
es presentada.

2.1 Modelo matematico

2.1.1 Suposiciones

Las suposiciones simplificativas tienen el proposito de hacer posible la simulacion
eliminando complejidades que haria inviable la simulacion, pero siempre tomando en
cuenta que el realismo de la simulacién es lo que garantiza una buena representacion
de la realidad, es decir, un buen modelo. Las suposiciones que se tomaron en cuenta
para este caso son las siguientes:

1. Modelo en tres dimensiones de olla completa.

2. Se considera el sistema como isotérmico, por lo que la ecuacién de transporte de
energia no aplica.

3. Las propiedades de las tres fases (agua, aceite y aire) son constantes, es decir,
se trata de fluidos Newtonianos e incompresibles.

4. Se asume un estado estable donde las variables y ecuaciones de transporte no
dependen del tiempo.

5. Se asume que la fase gas (aire) tiene una forma esférica y radio constante igual
a 1x10?2 m.

6. El coeficiente de arrastre describe la interaccion principal entre la fase aguay aire,
la fuerza de arrastre.

7. Se asume el marco de referencia Euleriano y se asume el modelo multifasico
Euler-Euler.
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2.1.2 Ecuaciones gobernantes

De acuerdo al modelado matematico del caso estudiado se precisa definir las ecuaciones
gobernantes de los fendmenos estudiados y modelados en la olla de mezclado. Se trata
de un problema de flujo de fluidos trifasico y con transporte de masa para tomar en cuenta
el mezclado quimico. Las ecuaciones gobernantes que se necesita resolver son:

a) Ecuacion de fraccion de volumen para cada fase.

b) Ecuacion de continuidad para cada fase.

c) Ecuacion de transporte de momentum o cantidad de movimiento para cada fase.
d) Ecuaciones del modelo de turbulencia k-¢ Realizable.

e) Ecuaciones de fuerzas de interfase o intercambios de momentum entre fases.

f) Ecuacién de conservacion de especies quimicas.

a) Ecuacioén de fraccion de volumen
El volumen de la fase q, V; esta dado por la integral de volumen:

V, = fV ag dV (2.1)

a, es la fraccion de volumen de la fase g, por tanto, la suma de la fraccion de volumen
de todas las fases debe ser 1:

g=1q =1 (2.2)

b) Ecuacioén de continuidad para cada fase

La ecuacién de continuidad para cada fase q, asumiendo fluidos incompresibles, es:
V- (aqpqﬁq) =0 (2.3)

Donde p,, ¥, son la densidad y el vector velocidad de la g-ésima fase respectivamente.

c) Ecuacion de transporte de momentum para cada fase

La ecuacion de transporte de momentum para cada fase es:
> > - 5> \T - =
V- (aqpqquq) =—a4aVP +V- (aq/xef,q (Vvq + (Vvq) )) + agpq9 + Fr (2.4)
Para la fase agua:

Hef1 = M1+ Uy (2.5)
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Para otras fases:

Uerqg = Hig (2.6)

Donde P, u.rq, g Son la presion, la viscosidad efectiva de la fase g, la aceleracion de la
gravedad respectivamente. La viscosidad efectiva para la fase agua es la suma de la
viscosidad molecular del liquido (¢;,;) y la viscosidad turbulenta del liquido () definida
por el modelo de turbulencia utilizado.

Para las otras fases solamente se usa la viscosidad molecular del liquido (u; ). Fr es la
suma de fuerzas interfaciales.

d) Ecuaciones del modelo de turbulencia k-¢ Realizable

El modelo k-e estandar se ha utilizado tradicionalmente para resolver una sola fase
turbulenta. En los ultimos afios se han desarrollado modelos alternativos de turbulencia
tomando como base el modelo k-¢ estandar. Dichos modelos son el RNG k-¢ y el k-¢
Realizable, los cuales modifican algunos términos de las ecuaciones de turbulencia o se
consideran algunos términos extras en las mismas. Al tratarse de un sistema trifasico, se
tiene que tomar en cuenta las contribuciones de la turbulencia inducida por las burbujas
y la interaccion turbulenta entre las fases. Las ecuaciones de k, la energia cinética
turbulenta, y &, la disipacion de la energia cinética turbulenta son resueltas
principalmente para la fase primaria, en éste caso el agua. Las ecuaciones a resolver
son:

Viscosidad turbulenta:
2

K,
Ut = Cupy s—ll (2.7

La principal diferencia del modelo k- Realizable con los demas modelos k-¢ es que C,
ya no es constante y es funcion de parametros adicionales, por lo tanto se tiene:

1
Cp=—"xT" (2.8)

&€
Ag+Ag

Donde A,, As y U* son parametros del modelo que involucran tasas de rotacion y
velocidades angulares del fluido.

Ecuacién de conservacion de k energia cinética turbulenta “k”:

V- (apikivy) =V (al (Hl + P;—:) Vkl) + Gy + Gy — aipE (2.9)
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“_mn,

Ecuacion de conservacion de ¢ disipacion de la energia cinética turbulenta “¢

2
V- (qpavy) = (al (Hl + )Vfl) + o Cy ( lleC3 + plns,l) —apiC; #W + aipl,;  (2.10)
SN

Donde k;, € son la energia cinética turbulenta y la disipacioén de dicha energia de la fase
liquida (agua (1)) respectivamente. C;, C,,Cs, g Y 0. Son constantes del modelo, cuyos
valores son 1.44, 1.92, 1.3, 1.0 y 1.2 respectivamente. G, es la produccion de energia
cinética turbulenta debida a los gradientes de velocidad promedio de la fase liquida agua.
G, es la energia cinética turbulenta adicional inducida por las burbujas (interaccion
turbulenta). 1T, , y 11, representan la influencia de la fase dispersa (aire) en la turbulencia
de la fase continua (agua) y se definen como:

Hk,l = K

9L 5 piCa zC ( 2k + kg + Vret vd)gag (2.11)

H 1= C3Ii_llnk'l (212)

Kg1, Car kg1, Vrer Y Vg €stén definidas por las fuerzas de interfase descritas a continuacion.
e) Ecuaciones de fuerzas de interfase

Como se mostrd en la ecuacion de transporte de momentum para cada fase, se agrega
un término extra que representa las contribuciones por las interacciones entre las fases

presentes. El término fuente ﬁT se define:
ﬁT :FA+FMV+FE+FDT (213)

Donde Fy4, Fyy, Fz, Fpr son la fuerza de arrastre, la masa virtual, la fuerza de empuje y la
fuerza de dispersién turbulenta respectivamente. La fuerza de arrastre es la fuerza
dominante y las mas importantes en el fendmeno estudiado. La masa virtual no tiene
gran contribucion, asi como la fuerza de empuje y pueden ser ignoradas. La fuerza de
dispersion por el contrario puede llegar a tener cierta importancia y debe de tomarse en
cuenta.

Fuerza de arrastre

La fuerza de arrastre es de gran importancia en el fendmeno estudiado y es una
interaccion entre la fase liquida (1) y la fase gas (g), tiene la siguiente definicion:

_ 3a aleCA
Fy=—2—"2(9, - 7)) (2.14)

Donde C, es el coeficiente de arrastre y tiene distintas definiciones dependiendo el
modelo (por ejmplo: Schiller-Naumann, Tomiyama, Kolev, etc.). Hg es el diametro

promedio de las burbujas.
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El modelo de arrastre que modela mejor la burbuja es el modelo symmetric y define C,
como:

( 24(1 4+ 0.15Re%%87)
I - Re < 1000
e
CA = 4

L 0.44 Re > 1000
Donde Re es el numero de Reynolds
Fuerza de empuje
La fuerza de empuje esta definida por:

FE = —agCEpl(ﬁg - 1_7)1) X (V X 1_7)1) (2.15)

Donde Cg es el coeficiente de empuje y puede tener valores de 0.02, 0.1 y 0.5 (se utilizd
el valor de 0.5).

Fuerza de dispersion turbulenta:
Fpr = Ky 104 (2.16)

Donde K, es el coeficiente de intercambio de momentum en la interfase, el cual depende

del modelo utilizado y 7, es la velocidad a la deriva que es la relacién entre la velocidad
fluctuante y la distribucién espacial de las particulas definida como:

L, _Dy(1 1
Vg = 2 (— Val - _Vag) (2.17)
wgl [24] ag
t 1 t
Dgl = Ekgl Tgl (2.18)

Donde Dgl, wg; son el coeficiente de dispersion turbulenta y el nimero de Prandtl de

dispersion respectivamente, que usualmente toma el valor de 0.75. El coeficiente de
dispersion turbulenta esta definido por K, el cual representa el coeficiente de correlacion

entre las fluctuaciones de velocidad de las fases [ y g y también es utilizado para modelar
la interaccion turbulenta. El modelo méas adecuado para calcular dicho coeficiente fue el
modelo de Troshko-Hassan. Asimismo T;l representa el tiempo turbulento caracteristico

de las burbujas. Se tratdé de modelar la dispersion turbulenta pero no se tuvo éxito.

29



Modelo matematico

f) Ecuacion de conservacion de especies quimicas

La ecuacion de conservacion de especies quimicas en la fase agua es:
d 7 Ut
E(“lﬁzwi,l) + V- (pViwy) =V q (plDi,l + S—Ct) Vw;, (2.19)

Donde w;,; y D;, son la fraccion masa y coeficiente de difusion molecular de la especie i
respectivamente para la fase agua. Sc; es el numero de Schmidt turbulento (Sc; = u;/D;),
gue tiene un valor constante de 1.35.

2.1.3 Condiciones de frontera e iniciales.

El problema de flujo de fluidos se resuelve en estado estable por esta razon solo son
necesarias condiciones a la frontera, para el mezclado se tiene un estado transitorio, por
lo que en este caso ademas de condiciones frontera es necesario definir condiciones
iniciales, a continuacion, se definen para ambos casos:

Condiciones de frontera para el caso de flujo de fluidos:

1. Entrada de gas: solamente se permite la entrada de la fase gas (aire) en
direccion perpendicular a la entrada. Los pardmetros de turbulencia se
determinan con el método de intensidad turbulenta (IT) y diametro hidraulico
(DH). La entrada tiene un diametro de 1cm.

2. Paredes: las paredes que rodean al liquido y las circundantes a la entrada de
gas son impermeables con condicion de no deslizamiento, donde las
velocidades valen cero y se presenta una region laminar. La region entre las
paredes y el seno del fluido turbulento se describe con la funcion pared
estandar.

3. Salida de gas: se toma como una superficie libre abierta a la atmosfera y
solamente la fase gas (aire) tiene permitido abandonar el sistema. La presion
en ésta zona es de 1 atm 0 101325 Pa.

Condiciones iniciales para el caso de mezclado:

1. En Punto de inyeccién: Se define un sitio de inyeccién en el plano X-Y que
pasa de forma longitudinal por el centro del diametro de la olla con una esfera
de radio 0.008947 m la cual representa una gota de 3 mL de la solucion de
rodamina.

2. Concentracion inicial: Al tiempo cero todo el dominio del liquido tiene una
concentracion de agua igual a 1 en fraccion volumen, mientras que a la gota
gue se va agregar se le da una concentracion igual a 0.1 en fraccion volumen
de rodamina.
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2.2 Método de Solucién

Se utilizé el CFD Fluent ANSYS version 2020R2 para realizar los calculos del modelado
matematico resolviendo todas las ecuaciones descritas anteriormente. Se genero la
geometria del modelo fisico en el software Design-Modeler y posteriormente se generé
una malla en el software Meshing ambos forman parte de ANSYS. La malla se muestra
en la Figura 2.1, de aproximadamente 300,000 nodos con parametros de calidad
reportados en la Tabla 1. Se refind la malla en las zonas de inyeccion de gas y en la zona
de la interfase liquido acero- escoria mediante el método de sizing en el cual se puede
establecer el tamafio de los nodos segun el requerimiento de la zona. En la Tabla 2 se
presentan las propiedades fisicas necesarias de los fluidos (agua, aceite y aire), y en el
esquema de la Figura 2.1 las caracteristicas geométricas del modelo fisico a escala
1/17th de una olla industrial de 200 ton.

Posteriormente se utilizd6 ANSYS Fluent para realizar la simulacion de dindmica de
fluidos, como primera etapa el caso se inici6 con una condicibn de estado
pseudotransitorio seguido de un estado transitorio con el fin de ahorro del costo
computacional y por tanto del tiempo necesario para la convergencia de la solucion del
problema. Para dar inicio a la fase de inyeccion de soluto en diferentes zonas del modelo
(Tabla 3) se verifico la afinidad del estado de mezclado quimico resultante de la
simulacion en las condiciones aplicadas respecto a datos experimentales de modelos
reales, se compararon tiempos de mezclado a una concentracion 1+0.05 fraccién
volumen de rodamina de manera que se buscaba que los valores de tiempo estuvieran
en un rango aceptable. Una vez validada la dinamica de fluidos, y el tiempo de mezclado
en la simulacion se llevo a cabo la inyeccién de rodamina en diferentes posiciones de la
fase liquida (Tabla 3), por simplificacion se tomo el plano X-Y para la inyeccion de
rodamina con una nomenclatura dada en la Figura 2.2.

El arreglo de puntos de inyeccion se realiz6 Unicamente en la mitad del plano con un total
de 20 posiciones distribuidas de manera simétrica entre cada uno de los puntos en esta
area con el objetivo de conseguir un mapa completo de tiempos de mezclado en la olla.
Adicionalmente a estos sitios se tomaron dos puntos mas para verificar la axisimetria del
modelo y comprobar si los tiempos de mezclado son equivalentes sin importar el plano
en el que se inyecta la rodamina, a estos puntos les denomino posiciones
complementarias de inyeccion y se definen sus posiciones en la Tabla 4 (En la Figura
2.3 se presenta su nhomenclatura). La forma en que se hizo la inyeccion del soluto en
modelo computacional fue situando en cada una de las posiciones una esfera con un
tamafio tal que su volumen fuera igual a 3 ml (aproximadamente una gota de rodamina
real), a esta esfera se le dio una concentracion de 0.1 fraccion volumen de rodamina y
finalmente se efectud la simulacion de mezclado durante 25 segundos, tiempo suficiente
para llegar a una estabilidad en la concentracion absoluta de rodamina de 1 + 0.05
imprescindible para validar el tiempo de mezclado en la simulacion. Para mayor detalle
en la creacion del modelo en Fluent Ansys, el lector es referido al Anexo A.
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Tabla 1. Caracteristicas de la malla utilizada.

Aspect ratio Skweness
(Relacion de dimensiones) Ortogonalidad (Oblicuidad)
Minimo 1.014 0.573 1l.41e-2
Maximo 6.069 0.999 0.608
Promedio 1.847 0.964 0.156
Desviacion
estandar 0.917 6.49e-2 0.148
Tabla 2. Propiedades de las fases empleadas.
Propiedades Agua Aceite Aire
Densidad [Kg/m?] 1000 890 1.23
Viscosidad [Kg/ms] | 0.001 0.19 1.79e-5

Paredes

Entrada de gas

A
A

Figura 2.1. Esquema del modelo y la malla realizada en CFD, las dimenciones utilizadas
fueron las siguientes: 18.9cmen D, 21.9cmenH, 16.48cmenLy 1 cmend.

Tabla 3. Coordenadas de los puntos de inyeccién de rodamina sobre el plano X-Y, en las filas se
presentan los valores de la altura (eje x) desde la parte inferior del modelo y en las columnas las
posiciones de radio (eje Y).

Posicién Ocm 2.8167 cm | 5.6334 cm | 8.4501 cm
15cm Al Bl Ci1 D1
12.2 cm A2 B2 C2 D2
9.4 cm A3 B3 C3 D3
6.6 cm A4 B4 C4 D4
3.8cm A5 B5 C5 D5
lcm A6 B6 C6 D6
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2.3 Validacién del modelo

Para verificar que el modelo realizado de CFD en el software ANSYS Fluent representa
correctamente los fendmenos reales en el modelo fisico a escala de laboratorio se realiza
una validaciéon de la informacion arrojada por la simulacidon del software comparada con
medicines experimentales previamente publicadas. Esta validacion es muy importante y
un paso fundamental del proceso ya que a partir de la informacién obtenida se evaluara
si el modelo es adecuado y representa de manera cualitativa pero también
cuantitativamente los fenébmenos ocurridos en una cuchara metallrgica real. Si la
concordancia es aceptable a partir de esto seguird simular la inyeccién de un soluto para
el estudio del mezclado quimico variando los puntos de inyeccion con la seguridad que
los datos arrojados son predictivos de lo que ocurriria en la realidad.

La dificultad de modelar un fenémeno tan complejo como lo es un horno cuchara se debe
al gran numero de ecuaciones, variables, numero de nodos (en este caso fueron
aproximadamente 300000 nodos en la malla), equipos de computo de gran capacidad y
consideraciones como condiciones de frontera o parametros iniciales para realizar la
inicializacion de la simulacion, ademas, los célculos al ser complejos hacen que la
convergencia de una “corrida” sea aproximadamente de dos a tres dias, y que solo se
pueda alcanzar resultados aproximados en muchos casos. Estas inconveniencias hacen
gue la obtencién de resultados y por ende su analisis sea mas lento que otro tipo de
investigaciones.

Velocidad 4 cm Turbulencia 4 cm

08 = o 00 o 0o 008 o6
Ylm]
Modelo CFD Experimental Modelo CFD Lperimental

(a) (b)
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Velocidad 8 cm Turbulencia 8 cm
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g s
& 2
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Modelo Cf Madelo Experiment

(e) ()
Figura 2.4 Curvas de validacion que comparan la Velocidad de la fase liquida y la energia cinética
turbulenta a diferentes zonas del modelo con datos experimentales y obtenidos por simulacion
CFD. Perfiles radiales de velocidad a 4cm (a), 8 cm (¢c) y 12 cm (e), y perfiles radiales de k a 4cm
(b), 8cm (d) y 12 cm (f). Linea roja experimental por PIV[58] y linea azul predicciones en este
trabajo.

La comparativa de validacion se realiza frente a los datos experimentales reportados por
un exalumno de maestria de este grupol®® y se representa en las graficas de la Figura
2.4, donde se compararon parametros importantes en el desarrollo del flujo, es decir,
perfiles radiales de las velocidades y la energia cinética turbulenta dentro de la fase agua
a alturas de 4, 8, y 12 cm desde el fondo con el fin de comparar el comportamiento del
flujo dentro del liquido. Es de notar que las magnitudes de los valores obtenidos no fueron
del todo semejantes pero el comportamiento de las tendencias demuestran que el
modelo computacional arroja resultados que coinciden con los resultados experimentales
y en algunas zonas es mayor la concordancia en los datos que en otras regiones, por
ejemplo, en la Figura 2.4 c) a la altura de 8 cm en la fase liquida (agua) se observa que
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la velocidad de dicha fase es muy similar a la curva experimental en esta zona, mientras
gue, al analizar la altura de 4 cm (zona de inyeccion de aire) la concordancia de la energia
cinética turbulenta entre simulaciones y mediciones es la mas concordante de las tres
zonas analizadas (Figura 2.4 .f)).

Tabla 4. Tiempos de mezcla para la validacién del modelo, los cuales fueron medidos en la
posicién Al, la cual corresponde al sitio de inyeccion tipico en las operaciones metallrgicas.
Tiempo de mezclado [s]
Experimental 8.65
Modelo 8.69

Otro parametro definitivo para la validacién del modelo computacional en la etapa de
mezclado quimico es el tiempo de mezcla. Se realiza una comparativa del tiempo
obtenido bajo las condiciones de simulacion computacional en el software frente a los
tiempos de mezclado medidos experimentalmente de investigaciones anteriores en un
modelo fisico con las mismas dimensiones, condiciones de flujo de aire, volumen de
agua, etcl®8l. La posicion en la cual se tomd el tiempo de mezclado para la comparacion
de los modelos fue en el punto Al de la Figura 2.2 la cual corresponde al sitio habitual
donde se hacen las adiciones de aleantes en las cucharas metallrgicas reales. Al realizar
la comparativa de los resultados se alcanzé una gran coincidencia, de tal manera que
practicamente no hay diferencia en los valores (Tabla 4), este resultado junto con los ya
presentados para la validacion conduce a declarar que a pesar que en unos aspectos el
modelo computacional no se asemeja del todo a el real los resultados que arroja son
comparables y representativos del fendmeno real, asi, podemos verificar que el trabajo
presentado reproduce de forma puntual la fenomenologia que influye en la dinAmica de
flujo y mezclado, y por consiguiente, al tiempo de mezcla el cual es el principal objetivo
de investigacion.
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Capitulo 3. Resultados y discusion

Contours of Velocity Magnitude (agua) [m/s]

Contours of Turbulent Kinetic Energy (k) (agua) [m~2/s~2]

contour-1
Velocity Magnitude (ag...

4.50e-01
4.05e-01
3.60e-01

contour-1
Turbulent Kinetic Ener...

9.00e-02
8.10e-02
7.20e-02
6.30e-02
5.40e-02
4.50e-02
3.60e-02
2.70e-02
1.80e-02
9.00e-03

0.00e+00
[m*2/s*2]

>

3.15e-01
2.70e-01

2.25e-01
1.80e-01
1.35e-01

|

9.00e-02
4.50e-02
0.00e+00

[m/s]

c) d)
Figura 3.1. Contornos de a) Energia cinética turbulenta, b) Velocidad en fase agua, c¢) Fraccién
volumen de aceite en la zona de escoria (aceite) y d) Fraccién volumen de aire.

Al modelar diferentes contornos de algunas propiedades de interés en el modelo es
notable que los resultados son los esperados en una olla agitada con gas. En la Figura
3.1 a) y b) se muestra la energia cinética turbulenta y la velocidad en la fase agua,
respectivamente. La tendencia de estas variables resulta ser de mayor intensidad en la
entrada de la fase gaseosa y se van disipando conforme se alejan de la zona de
inyeccion. Este comportamiento es caracteristico en las ollas industriales, asi como en
los modelos a escala reales y conforman lo que se conoce como la pluma de gas, que
también se representa con la fraccion de gas en la Figura 3.1 d). Finalmente, a la altura
de la escoria, la Figura 3.1 c) representa la regién donde las burbujas de aire que viajan
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a lo largo de la columna de gas o la pluma penetran en la fase superior (aceite) formando
lo que se conoce como el "ojo de la escoria”". Ambas geometrias, pluma de gas y ojo de
escoria, son tipicas y comparables a las formadas en condiciones reales y reproducen
de manera adecuada la dinamica de fluidos que se buscaba predecir.

agua-velocity Colored By Velocity Magnitude (agua) [m/s]

vector-1
Velocity Magnitude (ag...

5.18e-01 ol o {/

4.66e-01 114 = o
4.14e-01
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2.07e-01

o
==

1.55e-01

1.04e-01
5.18e-02
0.00e+00

o

N 1}
s
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[m/s]
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—
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===

U

Figura 3.2. Perfil de velocidad de agua [m/s].

Complementariamente, otro resultado que muestra que el modelo cumple debidamente
con los propdsitos establecidos para la investigacion es el mapa de vectores de velocidad
presentado en la Figura 3.2. Este mapa se tom6 desde el plano X-Y del modelo y
evidencia el desplazamiento del liquido dentro de la olla de mezclado queda claro que el
movimiento del liquido es de forma recirculatoria, de manera que el aire que entra por
debajo de la cuchara es el que genera el patron de flujo recirculatorio turbulento del
liquido ya que conforme la columna de burbujas asciende el liquido en contacto con ella
es arrastrado hasta llegar a la superficie y posteriormente se mueve hacia los bordes de
la olla, cuando llega a la pared choca y se genera un torrente divergente que empuja las
capas del liquido hacia distintas direcciones aunque la mayoria se direccionan hacia la
parte inferior del recipiente, una vez llega al fondo es redireccionado hacia el centro de
manera analoga a la superficie. Finalmente, las capas del fluido llegan a la parte central
donde esta la entrada de la fase gas de modo que se repite el patron de flujo.

Se logra distinguir con claridad que el movimiento del liquido se asemeja a un remolino
en el cual dependiendo de la zona tiene diferentes velocidades y energia turbulenta, por
ejemplo, el area del centro con colores anaranjados nos indica que las magnitudes de
velocidad son las mas altas mientras que por el contrario las que se muestran en color
azul son los sitios con valores mas pequefios de velocidad de la fase liquida. Al mismo
tiempo en las regiones en las que la densidad de vectores es mayor se traduce en areas
con alto movimiento de liquido, de este tipo de sitios se distingue la parte de la superficie
gue esta en contacto con las paredes ya que ahi es donde las capas de fluido
redireccionan su desplazamiento lo cual genera una zona con alto grado de movimiento
caotico. En contraste, en la parte de abajo del recipiente es notable que las capas de
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fluido son méas ordenadas ya que es esta zona donde hay menos velocidad y turbulencia
en el liquido. Este patron de flujo es tipico en operaciones metallrgicas reales y nos
brinda una vision clara y completa que complementa el entendimiento del
desplazamiento que se genera dentro de la fase liquida.
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Figura 3.3. Tiempos de mezcla para diferentes posiciones de inyeccion en el modelo de olla. a)
posicion: (15, 0, 0), b) posicion: (12.2, 0, 0), ¢) posicion: (9.4, 0, 0), d) posicién: (6.6, 0, 0), e)
posicion: (3.8, 0, 0) y f) posicion: (1, 0, 0).
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Figura 3.4. Tiempos de mezcla para diferentes posiciones de inyeccion en el modelo de olla. a)
posicion: (15, 2.8167, 0), b) posicién: (12.2, 2.8167, 0), c) posicioén: (9.4, 2.8167, 0), d) posicion:
(6.6, 2.8167, 0), e) posicion: (3.8, 2.8167, 0) y f) posicion: (1, 2.8167, 0).
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Figura 3.5. Tiempos de mezcla para diferentes posiciones de inyeccion en el modelo de olla. a)
posicion: (15, 5.6334, 0), b) posicién: (12.2, 5.6334, 0), c) posicién: (9.4, 5.6334, 0), d) posicion:
(6.6, 5.6334, 0), e) posicion: (3.8, 5.6334, 0) y f) posicion: (1, 5.6334, 0).
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Figura 3.6.. Tiempos de mezcla para diferentes posiciones de inyeccion en el modelo de olla. a)
posicion: (15, 8.4501, 0), b) posicién: (12.2, 8.4501, 0), c) posicion: (9.4, 8.4501, 0), d) posicion:
(6.6, 8.4501, 0), e) posicion: (3.8, 8.4501, 0) y f) posicion: (1, 8.4501, 0).
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Tiempo de mezclado posicidn: (9.4, 2.8167,0) "B3" Tiempo de mezclado posicidn: (9.4, -2.8167,0) "-B3"
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Tiempo de mezclado [s]

a) b)

Tiempo de mezclado posicién: (9.4, 0, 2.8167) "B3*"

0 s 10 15 0

c)
Figura 3.7. Tiempos de mezcla para diferentes posiciones de inyeccion en el modelo de olla. a)
posicion: (9.4, 2.8167, 0), b) posicién: (9.4, -2.8167, 0), ¢) posicion: (9.4, 0, 2.8167).

En las Figuras 3.3 a 3.7 se presentan las curvas de concentracion promedio de soluto en
el plano de interés en funcién del tiempo medido desde que se inyect6 el soluto. Las
lineas horizontales naranja y roja representan el 5% mas y el 5% menos de la
composicion de equilibrio (mezclado completo) para determinar la ventana del mezclado
usando el criterio de 95% de uniformidad. La Figura 3.3 muestra los mezclados en el
centro de la olla (eje axisimétrico), la Figura 3.4 los mezclados en una linea vertical a
2.8167 cm del centro, la Figura 3.5 en otra linea vertical a 5.6334cm desde el centro, la
Figura 3.6 en una linea vertical a 8.45cm desde el centro y finalmente la Figura 3.7 en
posiciones localizadas en cuadrantes diferentes al plano axisimétrico de medicion para
probar que a pesar de que la geometria y el célculo es en 3D, el problema es en esencia
axisimétrico. Las curvas de concentracion absoluta contra tiempo de mezclado exponen
como decrece la concentracion inicial del trazador hasta llegar a un estado de equilibrio
en el cual en toda la fase liquida se tiene una homogeneidad quimica de los componentes
adicionados. A pesar que las inyecciones de soluto se hicieron en diferentes puntos de
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la olla, las tendencias son semejantes entre si, pero con ligeras diferencias, por ejemplo,
al analizar los graficos en la posicion de radio cero Figura 3.3 y tomando cualquiera de
las alturas de la adicion de rodamina se observa que inicialmente la concentracion
decrece de manera rapida formando una pendiente precipitada para posteriormente
entrar en un minimo con forma concava y alargada, esta parte de la curva queda por
debajo de la linea que marca el 0.95 de concentracion de equilibrio, después, entra por
debajo de esta linea a la zona de concentracibn minima que es necesaria para validar
tiempo de mezclado y al final la curva se vuelve constante en el valor igual a 1 en
concentracion absoluta. En cambio, los graficos que pertenecen a la inyeccion de
rodamina a diferentes alturas en el radio igual a 8.4501 cm (Figura 3.6) tienen una
disminucién en la concentracion de trazador mucho mas lenta e uniforme con lo que las
curvas tienen un aspecto mas “suave” en la caida de la concentracion, estas curvas
entran a la zona de validacion de tiempo de mezclado por la parte superior (1.05 en
concentracion absoluta) y sin pasar por la transicion de la forma cdéncava que se forma
en otras posiciones del radio antes de llegar al estado de equilibrio en la composicion
guimica.

Los resultados generados por la simulacion en el software revelan la crucial influencia
gue el punto de inyeccion tiene en los tiempos de mezclado dentro de un reactor
metallrgico. Es esencial hacer hincapié en que todos los casos de mezclado se llevaron
a cabo bajo las mismas condiciones de dinamica de fluidos, es decir, el mismo volumen
de liquido y mismo flujo de gas, y que, ademas, en las simulaciones individuales se
usaron las mismas condiciones iniciales y condiciones de frontera, lo que implica que la
dindmica de fluidos en la olla fue idéntica en cada simulacién y la Unica variable que
cambio fue el sitio de inyeccion de rodamina.

Ademas, para un mayor entendimiento del fenémeno de mezclado hay que considerar
como se desarrolla el movimiento dentro del fluido. En la Figura 3.2 se aprecia con
claridad que el fluido se mueve en forma de dos toroides superiores, aunque las
imagenes presentadas para el analisis solo muestran el movimiento en dos dimensiones
(sobre el plano X-Y) en realidad representan una parte de un flujo en tres dimensiones.
Pero para este caso con axisimetria la Figura 3.2 debe ser representativa de todo el
movimiento del sistema con un tapdén en el centro. Por lo anterior, es preciso pensar en
un movimiento de flujo toroidal y debe ser considerado por el lector para una vision mas
amplia de lo que se desarrolla dentro del modelo. En la Tabla 5 se presentan los
resultados numéricos de los tiempos de mezclado para cada punto de inyeccién de soluto
gue se habia presentado de manera grafica a través de las Figuras 3.3 a 3.7.
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Tabla 5. Tiempos de mezcla para diferentes configuraciones en un plano X-Y. En las filas se
presentan los valores de la altura (eje x) desde la parte inferior del modelo y en las columnas las
posiciones de radio (eje Y).

Posicién 0Ocm 2.8167 cm | 5.6334 cm | 8.4501 cm
15 cm 8.69 8.24 7.178 2.47
12.2 cm 8.35 7.46 2.08 4,12
9.4 cm 7.89 5.39 4.66 11.15
6.6 cm 7.57 2.59 9.56 14.42
3.8cm 7.53 3.95 10.57 16.88
1cm 7.74 4.1 9.3 18.35

En la totalidad del recipiente hay zonas con diversas condiciones de dinamica de flujo,
por ejemplo, en algunas la velocidad y energia cinética turbulenta es mayor como en las
zonas “A” y zona “1” (ver Figura 3.1 a) y b) y la Figura 2.2), y en otras donde disminuyen
drasticamente haciendo que el flujo se vuelva mas ordenado como las zonas “3”, “4” y
“5”. A pesar de que resultaria intuitivo pensar que en las zonas con mayor flujo como la
zona “A” que corresponde a la columna de la pluma se obtendrian tiempos de mezcla
mas cortos no fue asi, de hecho, no hubo una mejora notable en el tiempo de mezclado
respecto a el tiempo reportado de 8.65 segundos en investigaciones previas. Estos
valores se mantienen en un rango similar debido a las condiciones de dindmica de fluidos
y de los mecanismos de transporte de masa que predominan en esta zona del liquido se
mantienen casi constantes. Ademas, el recorrido que sigue el soluto adicionado en estos
sitios es practicamente igual al de la inyeccion tradicional la cual se realiza sobre el eje
axisimétrico justo por debajo de la superficie del liquido (punto “A1”), también la velocidad
de esta area se mantiene sin cambios significativos, esto genera que el soluto siga una
trayectoria en el torrente central de manera analoga para cada punto.

Por otro lado, se tiene una zona muerta de area “C4-D4” a “C6-D6” (ver Figura 2.2) en la
gue el movimiento de las capas de liquido se vuelve pausado, cuando se inyecta el soluto
en esta area el trasporte de especies quimicas es el mas lento de todo el plano debido
al bajo flujo que se crea. Esta area corresponde a la esquina inferior del plano donde la
pared lateral se une con la pared inferior del recipiente, esto ocasiona que el liquido no
circule convenientemente en esta area, lo que produce una condicion de volumen muerto
con liquido estatico sin turbulencia y en consecuencia la transferencia de masa de la
rodamina a otras zonas solo puede realizarse por el mecanismo de difusiéon molecular,
el cual es mucho mas lento en comparacion con la difusion por conveccion y la dispersion
turbulenta, por consiguiente, la homogenizacion en todo el dominio del liquido es mas
tardada cuando se adiciona el soluto en estos sitios.
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Por el contrario los mejores tiempos de mezclado corresponden a dos puntos en
particular, el punto “B4” y “C2”, los cuales son simétricos entre si respecto al centro del
vortice formado por el torrente recirculatorio, es decir, que estan casi a la misma distancia
desde el centro del vortice del toroide del fluido pero de lados contrarios, lo que nos
sefala que los sitios de mayor preferencia para que el mezclado se lleve a cabo en el
menor tiempo posible es a una distancia cercana del centro del flujo recirculatorio (ver
Figura 3.2). Estos puntos estan en sitios apartados de la pared lateral y también del eje
axisimétrico donde se genera la pluma bifasica por inyecciébn de gas, estas areas
corresponden a la de alta dispersion turbulenta (zona D) y la de mayor velocidad de flujo
0 conveccion (zona “A”) respectivamente. Es decir, la cooperacion entre los mecanismos
de transporte de masa convectiva y de dispersion turbulenta se suman y complementan
con lo que se acelera el proceso de mezclado quimico.

Es factible considerar que otra condicién que interviene en la homogenizacion quimica
es la geometria del flujo, esto debido a que el periodo y en consecuencia el tiempo en
que tardaria en dar una vuelta una particula de rodamina en la trayectoria toroidal es
menor entre mas cerca se este del centro del vértice (ver Figura 3.2) ya que el diametro
de cada giro disminuye, este movimiento mas cercano al centro del remolino hace que
el arrastre y transporte de especies sea mas veloz y pase de las capas centrales del
liquido a las externas mas uniforme y rapidamente.

Tiempo de mezclado [s]

Radio [cm]

2 4 6 8 10 12 14

Distancia desde la superficie libre [cm]
Figura 3.8. Contorno de tiempo de mezclado en el plano de simetria X-Y con posiciones de
inyeccion.

46



Resultados y discusion

El mapa de tiempos de mezclado presentado en la Figura 3.8 hace referencia a las tasas
de mezclado que se tienen en las distintas zonas del plano, sefiala esquematicamente
en diferentes tonalidades los sitios segun su rapidez de mezclado, por ejemplo, las areas
con diferentes tonalidades de azul son las que representan los tiempos mas cortos de
mezclado quimico, mientras que de color rojo a verde las zonas que tienen tiempos de
mezclado méas prolongados. El diagrama representa Unicamente el &rea donde se
realizaron las adiciones del trazador la cual corresponde a la mitad del plano longitudinal
X-Y que pasa por el centro del diametro del modelo de la olla y va desde el eje
axisimétrico hacia la pared derecha del modelo (ver Figura 2.2). Es notable que en el
area inferior derecha del modelo (zona de color rojo) existe una diferencia obvia respecto
a las demas zonas que permite apreciar intrinsecamente las diferencias en la dinamica
de fluidos y la difusién del trazador que se consigue en consecuencia. Nuevamente, la
zona en color rojo se trata de una zona muerta sin conveccion ni turbulencia y que por
consiguiente deja a la difusion molecular como mecanismo unico de transporte de masa
y que explica los tiempos prolongados de mezclado casi 4 veces mayor al tiempo de
mezclado minimo que ocurre en una zona que se asocia a la presencia del toroiode
donde existe alta dispersion tubulenta y la circulacion de fluido se da en mayor medida.

Tabla 6. Tiempos de mezcla para tres puntos diferentes en el modelo de la olla de mezclado.
Posicion (X, Y, Z) [cm] | (9.4, 2.8167,0) | (9.4,-2.8167,0) | (9.4,0, 2.8167)
Tiempo [s] 5.39 5.78 5.73

Como se mencioné con anterioridad el movimiento del flujo tiene fluctuaciones,
turbulencia y velocidades puntuales, pero al ser un modelo con axisimetria el flujo
formado en el interior del liquido tiene zonas equivalentes, es decir, zonas en las que su
movimiento tiene las mismas condiciones respecto a otro sitio dentro de la olla, esto se
verificé con los puntos complementarios de la Tabla 6 ya que estos tienen posiciones
analogas entre si en el interior del modelo con una altura y un radio de inyeccién de 9.4
y 2.8167 cm respectivamente pero ubicados en diferentes cuadrantes de la olla, se
compararon los valores de tiempo de mezclado obtenidos para cada sitio resultando muy
parejos y para fines practicos iguales entre si. Las pequefias diferencias que se
presentan son consecuencia de las condiciones locales de velocidad y turbulencia y al
error numeérico asociado a la solucion, pero aun con esto puede afirmarse que la
axisimetria es valida en términos practicos.

El punto de inyeccién es una variable crucial que modifica el tiempo de la homogeneidad
guimica dentro del modelo de la olla, esto se debe a la dinamica de fluidos que se genera
en todo el dominio del liquido y que a su vez impacta en mecanismos de transferencia
de masa como la dispersion turbulenta, dispersion convectiva y difusion molecular.
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Aspectos como la geometria del reactor, flujo del gas inyectado, zona de inyeccion de
gas, etc. son variables que definen en gran parte el estado de flujo dentro de la olla y de
acuerdo con el punto inicial en el que se coloca la gota de rodamina las fluctuaciones, la
velocidad y turbulencia en el liquido seran especificas para cada sitio dentro del reactor,
por esto, la forma en que se desarrolla la dispersion del trazador no es idéntica para cada
zona. Ademéas como ya se menciond, otro factor fundamental que interviene en la
homogeneidad quimica es la transferencia de masa por diferentes mecanismos como la
dispersion por conveccion y la difusion molecular los cuales tienen un régimen definido
e influenciado por la dinamica del flujo dentro de la olla, es decir, de acuerdo con la zona
en que se encuentra el trazador se va encontrar con condiciones diversas de velocidad
y turbulencia y cuando son lo suficientemente favorables la difusién por conveccion es la
gue predomina (a valores altos de turbulencia y velocidad) y por el contrario cuando las
condiciones son poco turbulentas y el gradiente de velocidad es pequefio las moléculas
tienden a un movimiento de difusion molecular por lo que la dispersion del trazador se
hace mucho més lenta y pausada por esto se obtienen tiempos de mezclado mas
prolongados en estos sitios de poco movimiento cadtico.
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Conclusiones

Por medio del analisis CFD en el software ANSYS se logro determinar cuantitativamente
el efecto del punto de inyeccion de soluto sobre el tiempo de mezclado en un modelo a
escala de una olla metalargica y se llegé a lo siguiente:

La homogeneidad quimica dentro de una olla de mezclado es un proceso en el
cual intervienen diversos factores ya bien conocidos, que van desde la dinamica
de fluidos, mecanismos de trasporte de masa, aspectos fisicos y ahora con la
presente investigacion se verifica la crucial influencia del punto de inyeccion de
soluto para modificar el tiempo de mezclado quimico asi sumandose a las
variables clave de este proceso.

A los tiempos de mezcla que corresponden a los puntos sobre el largo de la pluma
de gas a cualquier altura de inyeccion no se les encontré un cambio significativo
respecto a los valores reportados en investigaciones previas.

Al establecer como varia el mezclado en diferentes zonas se llego a lo siguiente:

La mayor variacion en los tiempos de mezclado se obtuvo en sitios excéntricos de
inyeccion del soluto existiendo dos zonas en las que en su domino se obtuvo las
mejores tasas de mezclado quimico. La primera esté ubicada en las proximidades
del centro del vortice del flujo recirculatorio toroidal y la segunda es proxima a la
superficie del liquido junto a las paredes laterales.

En la “zona muerta” ubicada en la parte inferior y adyacente a las paredes laterales
se debe evitar la adicion de solutos ya que la dindmica de fluidos y los mecanismos
de transporte de masa en esta area solo permiten obtener los tiempos de
mezclado mas prolongados de todo el dominio del liquido.

Al establecer el mejor y el peor punto de inyeccion de soluto para minimizar el
tiempo de mezclado se llego a lo siguiente:

El punto especifico donde se obtuvo la mejor respuesta en el tiempo de mezclado
es a 5.63 cm del radio y a una altura desde el fondo del recipiente de 12.4 cm con
un tiempo de 2.08 segundos lo que representa un 75% mas rapidez en el tiempo
de mezclado respecto a el punto de inyeccidon convencional.
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- El punto en el cual se obtuvo el peor rendimiento en el tiempo de mezclado es a
8.4501 cm del radio y a una altura desde el fondo del recipiente de 1 cm (zona
muerta del reactor) con un tiempo de 18.35 segundos lo que representa un 200%
de mas lentitud en el tiempo de mezclado respecto al punto convencional.

Al evaluar el empleo del software CFD como una herramienta en el modelado del
sistema en estudio se obtiene lo siguiente:

- El analisis CFD es una herramienta con un gran potencial para modelar, estudiar
y predecir el comportamiento de un problema si este es simplificado con las
caracteristicas convenientes e indispensables ademas de establecer un modelo
matematico apropiado y un criterio adecuado de los valores de variables iniciales
y de frontera.

Para evaluar si el punto de inyeccién es relevante en el mezclado de ollas agitadas
por gas se llego a lo siguiente:

- El punto de inyeccién es un factor crucial que afecta el tiempo de homogeneidad
guimica en una olla de mezclado, por lo que debe tomarse en cuenta para un
mayor control y optimizacion de los procesos metallrgicos relacionados.

Finalmente, al verificar la aximetria del sistema se lleg6 a lo siguiente:

- La axisimetria del modelo computacional se confirmé valida, con ello los estudios

y datos obtenidos son suficientes para generalizar a todo el dominio de la olla lo
cual permite el ahorro del tiempo de investigacion y de costos computacionales.
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Anexo A

En este anexo se presenta de manera detallada la puesta del problema en el software
CFD Fluent Ansys, a lo que se le llama setup con un paso a paso de la programacion y
gue ayude a futuros trabajos a realizarlo sin mayores complicaciones.

A. Setup

El proposito del setup es definir la naturaleza del sitema, las condiciones iniciales y de
frontera, las ecuaciones de transporte a resolver y los materiales que se van a utilizar
junto con sus propiedades. La secuencia de pasos se da directamente a través de las
figuras y sus pies de figuras.

Task Page

General @)

Mesh

| Scale... H Check HRepm’tQuallty‘

| Display... H Units... ‘

Solver
Type Velocity Formulation
®) Absolute

Relative

#®) Pressure-Based
Density-Based

Time
®) Steady
Transient

V| Gravity

Gravitational Acceleration

X [m/s7] g 81 =
¥ [m/s?] g -

Z[m/sYg -

Figura Al. Activar la condicién de estado estacionario y activar la gravedad en la direccién
correcta segun las coordenadas en que se haya realizado el modelo.

Filter Text B8 Create/Edit Materials X

Name Material Type
aceite fluid

order Materials by
- ® Name

¥ Mesh Interfaces

Methods

. Controls

Report Definitions
+) @ Monitors

@ cell Registers

T2, Automatic Mesh Adaption

=, Initialization

Chemical Formula

Properties
Density [ka/m”] constant
890
Viscosity [kg/(m )] constant

0.19

Fluent Fluid Materials
air

Mixture

| change/create | | Delete | [ Help |

Chemical Formula

| Fluent patabase...
~| |GRANTA MDS Database...

|user-Defined Database...

~ | |Edit...

~  Edit...

Figura A2. Se definen los materiales que se utilizan en el modelo, para este caso son: agua,
aire y aceite, los dos primeros ya estan definidos en el programa, el aceite es necesario crearlo.
Se abre la ventana “Creat/Edit” y se especifican propiedades fisicas y quimicas (de ser
necesarias).
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Outline View

Filter Text
- Setup
B General

- @ Models
B nuitiphase off)
O Energy (Off)
T2 viscous (SST k-omega)
" Radiation (0ff)
. Heat Exchanger (Off)
ﬁ( Spedies (Off)
- Discrete Phase (Off)
& Solidification & Melting (Off)

1l Acoustics (Off)

] structure (Off)
£ Eulerian wall Film (Off)
n‘a} Potential/Li-ion Battery (Off)
Battery Model (Off)
+ L materials
* I:| Cell Zone Conditions
+ [ Boundary Conditions

IKE Mesh Interfaces

—‘ Dynamic Mesh

Ij Reference Values
L) T_L Reference Frames

+

f Named Expressions

- Multiphase Model
Madels

Model
off
Homageneous Models:
Volume of Fluid
Mixture
Wet Steam
Inhomogeneous Models
#) Eulerian

Regime Transition Modeling
Algebraic Interfacial Area Density (AIAD)
Generalized Two Phase Flow (GENTOF)

Eulerian Parameters
Dense Discrete Phase Model
Boiling Model
Multi-Fluid VOF Model
Volume Fraction Parameters
Formulation
Explicit
@) Implicit

Populat

Number of Eulerian Phases

3

[ close | [ elp |

implicita.

agua - Primary Phase

aceite - Secondary Phase
aire - Secondary Phase

Add Phase || Delete Phase

1 lagua

Fhase Material
agua_material | [edie...

m [ close | [ Heip |

2

] Multiphase Model
Models Phases Phase Interaction Population Balance Model
Phases Phase Setup
Name D

Figura A3. Se selecciona “Multiphase” y se abre la ventana “Multiphase model’, se activa el
modelo que se va resolver para este caso es el Euleriano con tres fases y con formulacién

Figura A4. En el recuadro derecho “‘phases” de la ventana “Multiphase model” se nombra las
fases del modelo con sus respectivos materiales, para la fase primaria se agrega agua y para
la fase secundaria aceite y aire, para el aire también se define un didmetro de entrada que
corresponde al diametro de inyeccion del modelo fisico 0.01m.
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Mocete Phaes Phase Interactior Popuaton Balance

Intertacal Area

Mol

Figura A5. En la siguiente seccion “phase interaction” de la ventana “Multiphase model” se

definen las interacciones entre las fases (Fuerza de arrastre: drag, masa virtual: vitual mass e
interaccion turbulenta: turbulence interaction) para el caso de la interaccion agua-aceite solo se

cambian el “drag coefficient” a Symetric y la “turbulence interaction” a Sato.

Phase Pairs

agua aceite
agua aire
aceite aire

Global Options:
Shaver-Podowski Lift Correction

Surface Tension Force Madeling

Interaction Domain D | 5

Phases Fhase Interaction

Heat, Mass, Reactions

Force Setup
Drag Coefficient
Coefficient

schiller-naumann
Madification
none
Lift Coefficient
Lift Coefficient
none
wall Lubrication
Wall Lubrication
none
Turbulent Dispersion
Turbulent Dispersion
none
Turbulence Interaction
Turbulence Interaction
sato
Virtual Mass Coefficient
Virtual Mass Coefficient
none
Surface Tension Coefficient
Surface Tension Coefficient [N/m]

none

[close | [1eip |

Popuiation Balance Model

Interfacial Area

Edit...

Figura A6. Para el caso de la interacciona de las fases agua-aire solo se cambia la “turbulence

interaction” a Sato.
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& Multiphase Model x

Models Phases Phase Interaction Population Balance Model

Forces Heat, Mass, Reactions Interfadial Area
Phase Pairs Force Setup
Drag Coefficient
agua aceite Coefficient
aqua aire symmetric -
aceite aire
Modification
none -
Surface Tension Coefficient
Surface Tension Coefficient [/m]
none -
Global Options

Shaver-Podowski Lift Correction

Surface Tension Farce Modeling

Interaction Domain ID | 5

[ctose | [Help |

Figura A7. Para el caso de la interaccion de las fases aceite-aire solo se cambia “drag
coefficient” a Symetric.

Outfine View B
Fitter Text Model Model Constants
Laminar C2-Epsilon -
- Set ‘ ®) keepsilon (2 eqn) 19
2 Genera
k-omega (2 eqn) C3-Epsilon
=) @ Models
X Reynolds Stress (7 eqn) 5
¥ multiphase (Eulerian) 2

(@) Energy (0ff) k-epsilon Model TKE Prandt! Number
: Viscous (SST k-omega, Mixture) Standard 1
" Radiation (0ff RNG TOR Prandtl Number
. Heat Exchanger (Off) @) Realizable 12
LT, Species (Off
+) J- Discrete Phase (Off)
1l Acoustics (Off)
< structure (Off)
£ Eulerian Wall Film (Off)

T Ememm Dispersion Prandtl Number
0.75

®) standard Wall Functions o
Scalable Wall Functions

Non-Equilibrium Wall Functions e, pefined Functions
Enhanced Wall Treatment

Turbulent Viscosity
2l potentialsti-ion Battery (off Menter-Lechner
" 3 ) agua| none -
) LF materials User-Defined Wall Functions
+ [ cell Zone Conditions aceite| none -
* El Boundary Conditions Options aire none -

(¥ Mesh Interfaces

27| Dynamic Mesh

] Reference Values
+) 17, Reference Frames

fro Named Expressions
- Solution

% Methods

2 Controls

Report Definitions

Curvature Correction
Production Limiter

Turbulence Multiphase Model
Mixture

@) Dispersed
Per Phase

m cancel | [1elp ]

Figura A8. Seleccionar la pestafa “viscous” se activa el modelo k-epsilon-realizable y el modelo
dispersion multifasica de turbulencia (turbulence multiphase model) en estado “dispersed”,
consecutivamente en la parte superior derecha “model constants” se define el nimero de
Schmidt con un valor de 1.35 ya que fue con el que se obtuvieron los mejores resultados en las
simulaciones de prueba.
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= Setuy|
ﬁ? General !
o ®+Mﬂdﬂ‘5 Zone Name Phase
+ Q¢ Mmaterials inlet did M
* D Cell Zone Conditions
>) 1 Boundary Conditions Momentum | Thermal | Radiation | Spedes | DPM | Multphase | Potential | Stuctre | UDS
=
2 \n\:t Velocity Specification Method Magnitude, Normal to Boundary e
+ 3, inlet (velocity-inlet, id=12)
5 E internal Reference Frame Absolute h
+ 2 Outlet Velocity Magnitude [m/s] g go47 -
=) = wall
*) = wall-aceite_ (wall, id=14) [
+ — wall-agua (wall, id=15) |Ch’il ‘ﬂ‘
+ lomien fuonll il o121

Figura A9. Se selecciona la pestafia “boundary conditions” (condiciones frontera) para la
entrada: “inlet”, se define el valor de la velocidad con la que entra el aire (0.6047 m/s).

B Velocity Inlet X
Zone Name Phase
inlet aire 7
Momentum Thermal Radiation Spedies DPM Multiphase Potential Structure ups
Volume Fraction| 1 -

‘.Close | | Help.‘

Figura A10. Se define la fraccién volumen en la entrada igual a uno ya que solo entra aire.

- [ Boundary conditions Solver
=) o inlet Type
+) “n inlet (velocity-inlet, id=12) ®) Pre
+ [ mternal Den|
=) 3% outlet
+ ™7 outlet_(pressure-outlet, id=11) Time
= =X wall Edit... ® St
+) = wallaceite Copy. Tra
+ =% wall-agua
5 = wallare  COPY 1o clippoard
K3 Mesh interfaces ~ ™PO"t From File. | Gravig
2] pynamic Mesh BB Gravitatiq

] Reference values | Type > oaxis /s
17, Reference Frames

0

; degassing .
Display /s%]
f Named Expression
exhaust-fan
- Solution Display in 4 /7]
% Methods Add to »  inletvent
intake-fan
Controls —— »
Report Defintions interface
+ & Monitors b= mass-flow-inlet
P cell Registers outflow
.2 Automatic Mesh Adaption outletvent o ao
&, nitialization overset ooton |
+) ® Calculation Activities pressure-inlet
© run caaon P
- Results
@ surfaces Symmetry
9 © Graphics velocity-inlet
© |/ plots wall

Figura Al1l. Posteriormente se elige la salida: “outlet” y se coloca una condicion de flujo:
“outflow”.



Anexo A

2. Solution

En esta seccion se definen los métodos de resolucion, reportes de residuales y la

definicion de criterios de convergencia entre otras actividades.

Figura Al12. En la pestafia “Methods” se definen los métodos de resolucion y discretizaciéon
espacial adecuados, es importante elegir el estado pseudotransitorio: “pseudo transient” junto
con todas las demas opciones que se muestran en la ventana y que ayudan a converger mas

rapidamente la solucion.

Defoult

Filter Text

- Setup

General
+ @ Models
* &; Materials
+ [ cell zone conditions
O | Boundary Conditions
\ﬁ Mesh Interfaces
2] Dynamic Mesh
D Reference Values
* TL Reference Frames
f Named Expressions

- Solution

% Methods

4 Controls
Report Definitions
+ @ Monitors
[ cell Registers
T,
{25 Initialization
+ ® Calculation Activities
O Run Calculation

- Results

& surfaces

+ @ Graphics
.

» 5 Automatic Mesh Adaption

Solution Controls
Pseudo Transient Explicit Relaxation Factors
Pressure
0.1
Momentum
0.1
Density
0.2
Body Forces
0.2
Volume Fraction
0.001
Turbulent Kinetic Energy
0.1
Turbulent Dissipation Rate
0.1
Turbulent Viscosity
0.1

|Defau\t‘

(Equations..) (o]

[Advanced...|

Figura A13. Se selecciona la pestafia “controls” para adecuar los parametros de controles, en
este caso se ajustan los valores de cada una de las variables. Estos valores se obtuvieron de
forma empirica con investigaciones anteriores.
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X |_ Plats

Force Report

Mass-Average...

- Solution 0.001
)
e Turbulent Kinetic Energy
Controls
0.1
& Re -
Edit... Turbulent Dissipation Rate
A m
0.1
B ce Copy To Clipboard
i Turbulent Viscosity
»if AL Import From File... o
20 Ini Export To File... :
+) # Ccal
(S po New y Expression... e
Default
- Results Expand Al Surface Report * |e—au‘
Collapse All Volume Report * Mass...
+ & Gra, P — »
»

. Flux Report Mass Integral...
o I:‘ Animations 2 Mass-Average
DPM Report Max... )
o D Reports
+ Parameters & Ci ization Leeqbeieds Min...
+ Simulation Reports Volume...

Volume-Average...
Volume Integral...
Sum...

Sum*2Pi...

Name Report Type
reporte_de_escoria Mass-Average 2
Options Field Variable
Phases... -
Per Zone
Volume fraction -
Average Over
i B Phase
aceite -

Report Files [0/0] ‘E‘ ‘E‘ ‘E‘ Cell Zones |Filter Text

aceite_

agua
aire

Report Plots [0/0]

Create

v/ Report File

v/ Report Plot
Frequency 1 3

Frint to Console

Create OQutput Parameter

B3 [compute | [ cancel | Help |

a)

b)

Figura Al4. Se crea un reporte para monitorear la fraccion volumen de escoria a) con ello se

pueden detectar anomalias en la simulacion, por ejemplo, si se pierde una cantidad significativa

de escoria, en este caso solo se define en la fase aceite b) ya que es la fase que simula la
escoria y por lo cual es la Unica fase que se va tener este material (aceite).

Initialization

En esta seccion se inicializa la solucién numérica, los valores iniciales se definen en cero

a excepcion del valor de fraccién volumen de aire que se le da el valor de 1.

- Patch

Reference Frame
®) Relative to Cell Zone
Absolute

Phase

aceite
Variable

X Velocity

¥ Velocity

Z Velocity
Volume Fraetion

Volume Fraction Patch Options
| Fatch Reconstructed Interface
+ Volumetric Smoothing
Smoothing Relaxation Factor 0.5

Value

Use Field Function

« | Field Function

m | smooth | | close | | Help |

Zones to Patch |Filter Text ‘-_
‘aceite_

agua
aire

Registers to Patch [0/0]

Figura Al15. Seleccionando /a pestafia “initialization” se escoge la opcion “patch”, donde se
definen las regiones de las fases y sus dominios dentro del modelo.
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Run calculation

Finalmente, en la seccion “Run calculation” se da comienzo a la simulaciéon del caso.

feer Text

Run Calculation |Q‘
Setup
& General Check Case... Update Dynamic Mesh.
4 @ Models
= ﬂf Materials Pseudo Transient Settings
+) [T cell Zone Conditions Fluid Time Scale
o D Boundary Conditions Time Step Method Time Scale Factor

KF Mesh Interfaces Automatic

&7 0.1 v
—l Dynamic Mesh Length Scale Method Verbaosity
D Reference Values Conservative b 0 -
+) 17, Reference Frames =
_f Named Expressions Parameters
Solu;ion Number of Lterations Reporting Interval
Methods 30000 < | 100 o
# Contrals Profile Update Interval
= Report Definitions a
+ @ Monitars = =
@ Cell Registers

Solution Processing

T2 Automatic Mesh Adaption Statistics
{24 Initialization
+ % Calculation Activities

O Run Calculation | Data File Quantities... |
Results .

Solution Advancement

O Surfaces
+ @ Graphics |

Data Sampling for Steady Statistics

Calculate |

Figura A16. En la ventana “Run calculation” se define el factor de escala de tiempo como 0.1y
el numero de iteraciones a 30000. Al llegar a la convergencia se vuelve a correr cambiando
Unicamente la condicién de estado pseudotransitorio a transitorio.

Mezclado

Se guardan los resultados del setup de dinAmica de fluidos y posteriormente en ese
mismo documento se realizan los siguientes pasos.

Console

N |

> [(rpsetvar 'time-step 0)
time-step

> [(rpsetvar 'flow-time 0)
flow-time

-

Figura A17. En la consola se colocan los comandos: (rpsetvar time-step 0) y (rpsetvar ‘flow-
time 0) para inicializar el tiempo a 0, pero los datos anteriores sigan fijos y sin ningdn cambio.
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ilter Text

Setup
& General
- @ Models
e Multiphase (Eulerian)
(®) Energy (0Off)
: Wiscous (Realizable k-e, Standard Wall Fn, Dispers:
™ Radiation (0ff)
- Heat Exchanger (Off)
fI,. Species (Species Transpaort)
+ - Discrete Phase (Off)
1l Acoustics (Off)
A structure (0ff)
ﬁ Eulerian Wall Film (Off)
D,%ﬂ Potential/Li-ion Battery (Off)
L) &; Materials
+ I:' Cell Zone Conditions
O i | Boundary Conditions

3 Mesh Interface
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Model Phase Properties

off Fhase
® Species Transport agua
Non-Premixed Combustion
Phase Material agua

Combustion
Partially Premixed Combustion
Composition PDF Transport

Reactions
Thermodynamic Database File Nam¢
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~1\ANSYS5~1\w212\fluent\fluent21.2.
Options

Inlet Diffusion

Diffusion Energy Source

Full Multicomponent Diffusion
Thermal Diffusion

|£‘ ‘ Cancel | | Help ‘

Figura A18. En la pestafia “models” se activa el modelo de difusion de especies, con esto se

asegura que la ecuacion de transporte de masa se active en el modelo.

- User-Defined Database Materials

User-Defined Mixture Materials [1/1]

agua_mix

Copy Materials from Case...‘ |Delete|

Properties
Midure Species  names v |\.’iew...|
Density [ka/m”] volume-weighted-mixing-law * || View...
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4.4e-10
Snaad nf Saund micl nana w | vfinue

|_;| ‘_?| |_?| Material Type
— — — mixure
Order Materials by
® Name
Chemical Formula

Figura A19. Se agregan los materiales que se van a mezclar en la fase primaria (agua), en este
caso se importaron de una base de datos realizada especificamente para el caso de mezclado
gue contiene los datos fisicoquimicos del agua y rodamina 6G.
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setup

Solution

ter Text
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aire - Secondary Phase

Add Phase | Delete Phase
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Phase Setup
Name
agua

Phase Material

agua_mix - | [edic..|

| cose | | Help |

Population Balance Model

Figura A20. En la pestafia “models” se elige la opcién “multiphase” para incorporar el nuevo
material a la fase primaria (agua), en la ventana “phase material” se agrega la mezcla que
contiene agua y rodamina 6G (en dicha mezcla no vienen especificadas las proporciones de
cada componente), para este caso se le puso el nombre a la mezcla “agua_mix’.

+) ¥ Materials
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+ [ eoundary conditions
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b)

Figura A21. En la ventana de “controls” se asighan los valores mostrados en la figura a), en
esta misma ventana se abre la pestafa “equations” y se desactivan todas las ecuaciones
excepto la ecuacion de transporte de masa figura b), ya que las demas en el setup anterior
fueron resueltas.
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Figura A22. En la pestaiia “surfaces” se da click derecho a) para poder crear un plano X-Y con

las medidas para abarcar Unicamente la parte de la fase agua de forma longitudinal por el

centro del diametro del modelo de la olla b).
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Figura A23. Se crea un reporte para monitorear el cambio de concentracién de rodamina en la
fase primaria a). El reporte se hace en base al area del plano creado en la zona del agua para
ponderar la concentracion total b).
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Input Coordinates
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Figura A24. Seleccionando la opcién “Cell registers” a) se crea una esfera, la cual es la
representacion del punto de inyeccion de rodamina, la cual tiene un radio para que su volumen
contenga 3 ml de la solucién de rodamina, también, se le da la posicion del punto donde se

quiere inyectar b).
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Figura A25. Se realiza el patch de las zonas donde va estar presente la rodamina, como la
esfera representa una gota de rodamina se requiere poner la concentracibn complementaria de
la solucién de rodamina en la geometria esférica.
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Anexo A

B Patch
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Figura A26. En todas las demas zonas se le indica al software que no hay rodamina por lo que
se pone una concentracion de 1 en fraccién volumen de agua.

L5 T < & Data File Quantities X
Run Calculation Many quantities are available for postprocessing in external applications through the standard
data file. To include additional quantities in the data file for postprocessing in external
applications, select them belows.
Check Case... Preview Mesh Motian...

Time Advancement Standard Quantities [40/40]

Additional Quantities [183/183] @ @
Type Method
Fixed v User-Specified v
Parameters
Number of Time Steps Time Step Size [s]
5000 =Y -
Max Tterations/Time Step Reporting Interval
100 100 g
Profile Update Interval
100 =
Options
Extrapolate Variables

Report Simulation Status
Solution Processing
Statistics

Data Sampling for Time Statistics

[ Data File Quantities... ]

Solution Advancement

[ Calculate ]

a) b)

Figura A27. Se corre el programa especificando el paso de tiempo deseado y el nimero de
pasos que se requieren para llegar a la homogenizacién de la concentracion de rodamina a).
Es necesario obtener toda la informacion arrojada en la solucion por eso es importante
seleccionar todos los parametros para guardar estos valores y poder utilizarlos para el andlisis
posterior b).
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