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1 Introduccidn

1.1 Proceso de fabricacion del acero

1.1.1 Siderurgia primaria

En el proceso general consta de producir una aleacion Fe — C con un contenido
méximo de carbono de 2%. Es intrinseco del proceso la existencia de otros
elementos a lo largo de toda la fabricacion del material los cuales, dependiendo del
grado de refinacion de éste, son controlados en su contenido.

En la fabricacion de acero existen dos rutas: la via integrada, es decir, partir de
mineral de hierro como materia prima inicial, y la via no integrada o de horno de
arco eléctrico (Electric Arc Furnace, EAF), es decir, a partir de, principalmente,
chatarra de acero. Ambas rutas estan en constante desarrollo, con el objetivo de
mejorar en su eficiencia, control de composicion quimica, reducir su gasto
energético e, importante en los ultimos afios, reducir su huella de carbono. Las rutas
se encuentran representadas en la figura 1.
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Figura 1. Esquema del proceso de obtencién de acero [28].
Via integrada

La reduccion del mineral de hierro (hematita, Fe,05, principalmente) se lleva a cabo
en forma de pellet sinterizados de dos principales maneras: Alto Horno (Blast
Furnace) y posterior eliminacion de exceso de carbono en un Horno Basico de
Oxigeno (Basic Oxygen Furnace, BOF); Reduccion Directa y posterior paso al EAF.

La primera produce el llamado arrabio el cual, al tener un alto contenido de carbono
(4.3 % aproximadamente) e impurezas, es virtualmente inservible, por lo cual dichas
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impurezas se eliminan en el BOF, el cual es un convertidor donde se inyecta
oxigeno a manera de jet supersonico por medio de una lanza, oxidando el carbono
excedente y a otros aleantes como Si, Mn o P, convirtiendo el arrabio en acero
liquido.

La segunda ruta integrada produce el llamado hierro esponja mediante la reduccion
de los pellets de Oxido de hierro con H, y CO como gases reductores a altas
temperatura, sin alcanzar el punto de fusion del hierro. El hierro esponja obtenido
es de alta porosidad, el cual se funde en el EAF que como su nombre indica, genera
calor a través de arcos eléctricos formados entre los electrodos de grafito presentes
en la parte superior, a través de los cuales fluye corriente alterna o directa,
produciendo el calor necesario para la fusion del hierro. Se puede afiadir hierro en
forma de chatarra como materia prima de igual forma, ayudando en la distribucion
de energia térmica y para controlar la composicion.

Via no integrada

Es similar a la segunda manera descrita anteriormente, con la diferencia de que no
se utiliza hierro esponja proveniente de la reduccion del mineral de hierro: se funde
100% chatarra de hierro en el EAF. La ventaja de esta via es la completa utilizacion
de chatarra de hierro, presente en grandes cantidades en paises industrializados,
siendo una alternativa amigable con el medio ambiente.

Asi, durante la siderurgia primaria se obtiene acero liquido con contenidos de
carbono dentro de los limites aceptables, sin embargo, importantes cantidades de
oxigeno se encuentran todavia disueltas en el metal liquido, asi como impurezas
gue no son removidas satisfactoriamente durante el proceso de BOF o de EAF. Por
ello, para obtener un material con los requisitos y la calidad 6ptima, estas impurezas
se remueven en el Horno Olla (Ladle Furnace, LF), en el proceso de siderurgia o
refinacion secundaria.

1.1.2 Siderurgia secundaria
En el LF se llevan a cabo distintos subprocesos, tales como:

e Ajuste de composicién quimica.

e Eliminacion de impurezas.

e Homogeneizacion térmica y quimica.
e Eliminacion de inclusiones.

El horno de olla, representado en la figura 2, es un horno cilindrico con un
recubrimiento interior de refractario, con un sistema de calentamiento de electrodos
de grafito encontrados en la parte superior, cuyo objetivo es el de mantener la
temperatura del bafio de metal fundido.

En la parte inferior se encuentra un tapon poroso, cuya posicion y tamafo son
variables importantes en el disefio del proceso, a través del cual se inyecta un gas
inerte con el objetivo de agitar el bafio de acero liquido, favoreciendo el proceso
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cinético de limpieza del material. La misma inyeccion y agitacion favorece distintos
procesos durante la siderurgia secundaria, como la reduccién de gradientes
térmicos y quimicos, asi como la flotacion de impurezas en el seno del bafio.

Electrodos d fit
~<1_/~‘.F ectrodos de grafito
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Tapa i Y
. \\ } Linea de trabajo
de escoria
Escoria |

Linea de

trabajo del
acero
Refractario - -
A o
Tap6n poroso *, één v~ Escotilla

Acero liquido

Figura 2. Esquema de los componentes del LF.

En la superficie superior del acero liquido se encuentra una capa de escoria cuya
composicién juega un rol importante en los procesos presentes en el LF,
principalmente en los procesos de limpieza y eliminacidén de impurezas. Se podria
considerar como la variable mas importante a la basicidad de la escoria,
directamente relacionada a las composiciones de 6xido de calcio y de magnesio
presentes. La basicidad de la escoria es responsable de la seleccién de materiales
para la construccion del recubrimiento interior de refractario del horno, teniendo, de
igual manera, un papel mas importante en la cinética de desulfuracion, como se
discute en la seccion 5.3.

En la figura 3 se representa esqueméaticamente los distintos fenédmenos que se
desarrollan en el horno de olla el cual, por naturaleza, se considera un sistema
multifasico, especificamente, trifasico: metal-escoria-atmoésfera. Este trabajo se
enfoca en el estudio de los fen6menos presentes en la interfase metal-escoria, es
decir, la desulfuracion y el atrapamiento de escoria, fendmeno conocido como
emulsion.
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Figura 3. Los distintos fenédmenos desarrollados dentro del LF [29].

1.2 Modelado matematico

El modelado matemético es actualmente una importante herramienta en la
investigacion metaldrgica del horno de olla. En este se lleva a cabo una
representacion aproximada de la realidad mediante la resolucion numérica de
ecuaciones fundamentales ligadas a los fendmenos gobernantes de los procesos.

Normalmente los modelos matematicos son planteados especificamente para
encajar y representar ciertas observaciones experimentales. Asi, la implementacion
de estos modelos depende estrictamente de su validacion, con el objetivo de ser
capaz de simular distintas geometrias y parametros sin necesidad de
experimentacion, de esta manera siendo capaz de optimizar procesos ahorrando
tiempo, esfuerzo y, principalmente, recursos.

Los modelos matematicos se han ido desarrollando de la mano del desarrollo del
poder computacional a lo largo de la historia, siendo cada vez mas relevantes en
tiempos actuales debido a la capacidad de resolver casos cada vez mas complejos,
con un gran numero de ecuaciones, en tiempos cada vez mas cortos. Sin embargo,
en el caso del horno de olla, no existe un algoritmo global que modele todas y cada
una de las regiones acorde a las observaciones experimentales, existiendo distintas
aproximaciones para representar sistemas multifasicos [30].

1.2.1 Modelado multifase

La mayor distincion entre los estudios de modelado mateméatico documentados en
la literatura es la eleccion del modelo multifasico con el cual trabajar, dependiendo
de la region o fendbmeno de interés. Se pueden considerar tres aproximaciones [19]:

Cuasimonofasico. Fue el modelo multifasico utilizado en los intentos iniciales para
modelar sistemas multifasicos de ollas agitadas por gas. Mantiene cierta
popularidad hoy en dia. En este acercamiento, varios parametros deben ser
definidos previamente, como dimensiones y velocidades del gas inyectado
(burbuja).



Es computacionalmente eficiente, sin embargo, no es del todo confiable al presentar
ciertos grados de error en la representacion de la transferencia de momentum en
general. Adicionalmente, este modelo asume la superficie libre del bafio como plana
y sin friccion. Resulta Gtil para conocer las distribuciones de velocidades y de
disipacion de energia turbulenta, lo cual se relaciona con la posicion, tamafio y
namero de inyectores [30].

Euleriano-Lagrangiano. En este acercamiento, se trata a la burbuja como una
particula discreta sobre la cual se realiza un balance de todas las fuerzas que actian
sobre ella. Es igualmente eficiente con los recursos computacionales, pero requiere
modelos precisos de las fuerzas actuantes, crecimiento de particula, etcétera, asi
como las interacciones turbulentas, para describir el movimiento de éstas.
Representa una mejora con respecto al modelo cuasimonofasico al estar las
burbujas representadas de forma movil y por términos fuentes de momentum
distintos. Es util para cuantificar las distribuciones fluidodinamicas, describir el
comportamiento del gas en la zona bifasica del bafio (plume zone), y la formacion
del ojo de escoria [30].

Euleriano-Euleriano. Aqui se resuelve un set de ecuaciones gobernantes
(continuidad y Navier Stokes) por cada fase presente en el sistema separadamente,
con un monitoreo de interfase exacto. Por si mismo, el acercamiento Euleriano no
requiere de modelos adicionales, resolviendo cada aspecto del flujo desde
principios fundamentales, sin embargo, se vuelve impractico al requerir resoluciones
de malla lo suficientemente finas para representar adecuadamente sistemas
tridimensionales de ollas agitadas por gas. Resulta adecuado para procesos de
transferencia de masa, remocién de gases e inclusiones, al igual que
homogeneizacion quimica (tiempos de mezclado) y térmica.

Acercamiento combinado. Este tipo de estudio se favorece de la eficiencia
computacional del acercamiento Euleriano-Lagrangiano y la habilidad de monitorear
precisamente la superficie libre del acercamiento Euleriano-Euleriano. Asi, se
realiza una combinacién en donde la denominada “fase continua” es separada con
una interfase bien definida entre metal, escoria y gas superior, mientras que el gas
inerte inyectado, tratado como una fase dispersa, se monitorea a manera de
particulas dispersas a través de las distintas fases continuas, interactuando e
intercambiando momentum entre si. ANSYS Fluent [18] es capaz de realizar un
monitoreo interfacial definido utilizando el modelo multifasico VOF (volumen of fluid),
mientras trata a las burbujas como particulas discretas utilizando el modelo DPM
(discrete particule model).

1.3 Estado del arte

Uno de los primeros trabajos, si no el primero, en realizar un estudio de modelado
matematico de desulfuracion acoplando un software CFD con un modelo
termodinamico fue el de Jonsson et al. [25]. Se traté de una aproximacién con una
termodinamica mas bien sencilla, utilizando correlaciones empiricas obsoletas para



el calculo de la actividad de alumina y la capacidad de sulfuro. De igual forma, el
modelo de transporte de masa es independiente de la fluidodinamica dentro de la
olla, es decir, no existe un coeficiente cinético de transporte de masa.

Sin embargo, a pesar de lo mencionado, la aproximacion fue capaz de mostrar los
cambios en concentracion de azufre, aluminio y oxigeno dentro de la olla, a lo largo
del tiempo, en forma de contornos, al igual que una curva de contenido de azufre
dentro del acero como funcion del tiempo de refinado.

Poco después, el mismo equipo de investigacion, después de trabajar en modelos
de capacidad de sulfuro mas complejos [8], formularon un nuevo modelo
termodinamico y cinético [34]. Este nuevo modelo consideraba, ademas de la
desulfuracion del bafio de acero, las reacciones de reoxidacion presentes, es decir,
la presencia de Si, Mn, Al, Ca, Mg, Fe, y sus o6xidos. Lo anterior implicaba la
necesidad de incorporar el calculo de las actividades de los diversos Oxidos
(mediante correlaciones empiricas [17]), al tener influencia en el calculo de la
actividad de oxigeno, haciendo mas robusto al modelo. Sin embargo, el trabajo
seguia limitado por la tecnologia de ese tiempo, ya que la simulacién, al igual que
su trabajo anterior, se llevo a cabo utilizando el software Phoenics en un modelo
bidimensional axisimétrico de inyeccién central.

No fue sino hasta 15 afios después con los trabajos de Lou y Zhu [3, 35] que se
logré la implementacion de un modelo de geometria tridimensional compleja, de
doble inyeccién, y comparacién con datos experimentales en planta, gracias a los
avances en la capacidad de procesamiento computacional.

La formulacion termodinamica de estos trabajos se caracteriza por incluir, de forma
novedosa, coeficientes de particion (o distribucion) al equilibrio, L;, para todas las
reacciones presentes, no solo para la desulfuracion; calculo de capacidad de
sulfuro, Cs, mediante el modelo de Young; y determinacién de las actividades de los
componentes en la escoria ya no por medio de correlaciones empiricas, sino por el
modelo de solucién regular propuesto por Ban-ya [36]. Todo lo anterior, al ser
demasiado complejo para ese entonces, fue introducido en el modelo mediante un
software termodinamico SRM (Simultaneous Reaction Model) el cual fue acoplado
al software CFD. Cabe destacar que la formulacion propuesta es dependiente de un
coeficiente cinético de transferencia de masa, calculado mediante la turbulencia
dentro del sistema, haciendo asi a la formulacion termodindmica dependiente de la
fluidodinamica. Sus trabajos fueron realizados en el software Fluent ANSYS,
utilizando el modelo multifasico Euleriano, el cual se caracteriza por describir de
manera precisa el flujo de fluidos, pero resolviendo de manera insuficiente la
interfase metal-escoria [18], lo cual limitd la descripcién de los fendmenos presentes
en esta region.



Tabla 1. Sintesis de los trabajos revisados y sus caracteristicas.

Afo Autor(es) Software Modelos Suposiciones Particula Materiales | Caracteristicas

1998 Jonsson y otros Phoenics Correlaciones Superficie de escoria | NA Acero, Correlaciones empiricas
empiricas. libre y sin friccion. escoria, para  actividades y
k-e “modificado” | Transferencia de gas capacidad de sulfuro.
[39]. azufre, aluminio y inyectado. | Sin coeficiente cinético

oxigeno. de transferencia de
2D axisimétrico de masa.
inyeccion central. Sin validacion.

2000 Jonsson y otros Phoenics Célculo de | Superficie de escoria | NA Acero, Correlaciones empiricas
capacidad de | librey sin friccion. escoria, para el célculo de
sulfuro mediante | Transferencia de gas actividad de los 6xidos.
un modelo propio, | azufre, aluminio, inyectado. Sin coeficiente cinético
KTH [8]. oxigeno, silicio, de transferencia de
k-¢ “modificado” | manganeso, calcio, masa.

[39]. magnesio, hierro, y Sin validacion.
sus oxidos.
2D axisimétrico de
inyeccion central.

2014 y | Louy Zhu ANSYS Eulerian, soluciéon | Superficie de escoria | Esféricas, diametro | Acero, Transferencia de

2015 Fluent regular de Ban- | librey sin friccion. constante. escoria, especies metal-escoria y
ya, Young, Small | 3D simétrico, doble | Fuerzas: gas reoxidacion en el ojo de
Eddy. inyeccion. Drag, Virtual Mass, inyectado. | escoria.

Estandar k-¢ [38]. | Isotérmico. Lift, Uso de software
Turbulent Dispersion termodinamico.
[38]. Constantes de ajuste.

2016 Cao y otros ANSYS VOF, Small Eddy, | Superficie de escoria | NA Acero, Correlacion empirica

Fluent Young, sin friccién. escoria, para la actividad de
correlaciones 3D completo, doble gas alimina; solo
empiricas. inyeccion. inyectado, | desulfuracién; Validacion
k-¢ realizable. Isotérmico. atmosfera con datos en planta;

gaseosa.

2018 y | Caoy otros ANSYS VOF-DPM, Small | 3D completo, doble | Fuerzas: Acero, Modelo termodindmico

2019 Fluent Eddy, Young, | inyeccion. Drag (Ishii-Zuber), | escoria, completo y complejo.
solucién  regular | Isotérmico. Gravedad, Virtual | gas 2018: transferencia de
de Ban-ya. Sin reoxidacion. Mass, Gradiente de | inyectado, masa en Excel, no
k- realizable. presion. atmosfera | acoplado.

Expansion, gaseosa. 2019: completamente
coalescencia, y acoplado mediante UDF.
rompimiento.
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Los encargados de intentar corregir lo anterior fueron Cao & Nastac, cuya primera
aproximacion al modelado matematico de intercambios metal-escoria en ollas de
acero se dio en 2016 [22]. La principal caracteristica de su trabajo fue la utilizacion
del modelo multifasico Volume-of-Fluid, VOF, de Ansys FLUENT, permitiendo asi el
monitoreo y resolucibn de una interfase metal-escoria mas bien definida.

Al tratarse de una primera aproximacion, la formulacion termodinamica utilizada por
el equipo de investigacion se traté de una mas bien sencilla, similar a las utilizadas
veinte afos atras: actividades calculadas mediante correlaciones y un modelo solo
de desulfuracion. A pesar de lo anterior, obtuvieron resultados bastante
satisfactorios, obteniendo curvas de desulfuracion a lo largo del tiempo que, al
compararlas con datos obtenidos experimentalmente en planta, se observaron con
concordancias aceptables. El modelo multifsico, considerando sus deficiencias,
fue capaz de representar satisfactoriamente el fenémeno.

Con el proposito de contrarrestar las limitaciones del modelo multifasico VOF, Cao
& Nastac, estudiaron la implementacién de una aproximacioén combinada Euleriana-
Lagrangiana para la representacion del gas inyectado en ollas de acero [20,21]. De
esta manera, utilizando el modelo DPM de Ansys FLUENT, lograron, modelar
satisfactoriamente las burbujas de argon inyectado como particulas discretas en un
marco de referencia lagrangiano, considerando su expansion, coalescencia y
rompimiento, al comparar sus resultados fluidodinamicos con mediciones
experimentales de modelos fisicos.

A partir de estos estudios, implementaron la transferencia de masa en un sistema
cuya fluidodinamica se baso6 en los modelos VOF-DPM-k-épsilon realizable.

El primero de sus dos trabajos [1] se llevé a cabo utilizando un software CFD para
el calculo de fluidodindmica, asi como coeficientes de transferencia de masay area
interfacial, mientras que las ecuaciones del modelo termodindmico (incluyendo
todas las reacciones presentes) se resolvieron en hojas de Microsoft Excel,
reduciendo el costo computacional de la utilizacion de un modelo acoplado CFD-
STR (Simultaneous Thermodynamic Reaction).

Su modelo fue validado satisfactoriamente utilizando datos de concentracion
experimental de concentracion en planta, al igual que su trabajo anterior, pero ya no
solo para azufre, sino también para aluminio, silicio, y manganeso, mejorando su
robusticidad. Gracias a lo anterior, realizaron un estudio de optimizacion del
proceso, en donde una de sus conclusiones fue que el incremento del contenido
inicial de aluminio en el bafio de acero, el incremento de 6xido de calcio en la escoria
y/o la reduccion del contenido de alimina en la escoria, mejoran la eficiencia de la
desulfuracion.

11



Su segundo trabajo [37] consistio en la eliminacion del uso de un segundo software,
incorporando las reacciones del modelo termodinamico dentro del mismo CFD,
mediante UDF, con el objetivo de volver mas eficiente el calculo al poder resolver la
fluidodinamica y la transferencia de masa en la interfase al mismo tiempo. Lo
anterior permite capturar el comportamiento transitorio de todos los fenbmenos
dentro de la olla, sin la necesidad de calcular el campo de velocidades en primer
lugar. Las conclusiones de la eficiencia de desulfuracion son iguales al anterior.

En la tabla 1 se encuentra la sintesis de las caracteristicas de los trabajos
previamente mencionados.

2 Hipotesis

Usando los algoritmos DPM-VOF-k-épsilon realizable que describen el flujo de
fluidos cerca de la intercara metal-escoria, se podra simular de manera realista la
cinética de intercambios metal- escoria, asimismo definira un area interfacial metal-
escoria mejor que las calculadas por otros métodos multifasicos disponibles.

3 Objetivos

e Objetivo General: Implementar el intercambio de especies quimicas entre el
metal y la escoria en un modelo matemético cuya fluidodinamica se basa en
simular la olla agitada con gas.

e Objetivo Particular 1: Definir el intercambio metal-escoria a simular, en base
a la revision de la literatura.

e Objetivo particular 2: Implementar el intercambio de especies quimicas entre
el acero (0 agua) y la escoria (o0 aceite) en ollas de acero agitadas con gas
empleando el algoritmo DPM-VOF- k-épsilon realizable.

e Objetivo particular 3: Validar el modelo matematico contrastando los
resultados que arrojara el modelo con las mediciones ya hechas en modelos
fisicos 0 mediciones experimentales encontradas en la literatura.

4 Metas

- Desarrollar un modelo mateméatico del intercambio de especies quimicas entre el
acero (o agua) y la escoria (0 aceite) de una olla agitada con gas usando los
algoritmos VOF-DPM- k-épsilon realizable.

- Validar el modelo al comparar los resultados calculados, con resultados
experimentales reportados en la literatura.

5 Metodologia

La geometria, dimensiones, parametros, propiedades termofisicas vy
concentraciones del bafio de acero y la escoria son las mismas (o similares) que las
utilizadas por Cao et al. [22], con el objetivo de realizar una comparacion con su
trabajo. Lo anterior se da debido a que los autores utilizaron una formulacién y

12



termodinamica de coeficiente de particion constante, en donde la actividad de
oxigeno es calculada mediante la reaccion de oxidacion del aluminio y la capacidad
de sulfuro es calculada con el modelo de Young, lo cual permite realizar una
validacion simplificada del fenémeno.

Para reducir el tiempo de codmputo, se decidid simplificar el modelo de Cao et al.
[22] a uno bidimensional axisimétrico de inyeccion central.

Es importante tener en cuenta que el modelo de Cao et al. [22] se trata de uno
tridimensional, con diametro superior e inferior diferentes, inyeccion doble
exceéntrica, consideracion de superficie libre sin friccion y utilizacién del modelo VOF
para simular tanto el bafio como la inyeccion de gas, sin acoplar con DPM.

5.1 Suposiciones
Las siguientes suposiciones se realizaron en este trabajo:

e Debido a que se trata de un sistema de inyeccion céntrica y, por ende, a un
eje axisimétrico; la simulacion se resolvié en una seccion bidimensional.

e Las simulaciones fueron resueltas isotérmicamente a una temperatura de
1608 °C (1885 K).

e Todos los fluidos se consideran newtonianos (propiedades constantes) e
incompresibles.

e Estado transitorio.

e Sistema turbulento representado por el modelo k-¢ realizable.

e Se utilizé el modelo multifasico VOF acoplado con DPM.

e Se desprecian las interacciones térmicas entre el refractario de la olla y las
fases metal/escoria. Sistema isotérmico.

e No se considera la influencia de la variacion de la composicion del
metal/escoria en la fluidodinamica.

e El modelo solo considera desulfuracion; el coeficiente de particién de azufre
entre el acero y la escoria se considera constante.

e El azufre se encuentra uniformemente distribuido en el acero al inicio del
calculo.

e Lareoxidacion en el ojo de escoria es despreciada.

¢ No se considera el rompimiento de la burbuja. Se considera la coalescencia
y la expansion.

5.2 Ecuaciones gobernantes

En este estudio el modelo VOF es utilizado para describir las fases continuas (acero,
escoria y aire) y para calcular las interfases entre éstas. El gas burbujeado se tratd
como una fase discreta al inyectar burbujas de gas en las fases continuas acero,
escoria y atmosfera gaseosa.
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5.2.1 Fase continua
Ecuacion de continuidad

La ecuacion de continuidad en el modelo multifasico VOF para la fase q — enésima
esta descrita de la siguiente manera:

%(aqpq) + V. (0gPqUG) = 0, oo (1)

donde ag4, p, Y Uq Son la fraccion volumen, la densidad y la velocidad de la fase g-
enésima, respectivamente.

La fraccion volumen a, se encuentra restringida por:

The1 0 = 1o 2)

donde N es en numero de fases continuas presentes en el sistema.
Calculo de las propiedades de materiales

Las propiedades que aparecen en las ecuaciones de transporte (momentum,
especies) se determinan con base en la presencia de distintas fases. Por ejemplo,
para un sistema bifasico, donde las fases se representan por los subindices 1y 2,
y donde la fraccién volumen de la segunda se monitorea, la densidad en cada celda
esta dada por:

P =005 F (1 = @) P1 ceeeeiiiiiiiieiae e (3)

Y, para un sistema n-fasico, la densidad toma la siguiente forma:

Todas las demas propiedades (viscosidad, por ejemplo) se determinan de esta
manera.

Conservacion de momentum

La ecuacion de conservacion de la cantidad de movimiento se resuelve a lo largo
de todo el dominio y el campo de velocidades resultante es compartido entre todas
las fases. La ecuacion es dependiente de las fracciones volumen de todas las fases,
a través de las propiedades de densidad y viscosidad:

0 - > > - - -
— (p?) + V- (pv¥) = —Vp + V- [tterr (VO + VDD + pg, oo (5)

donde p y u son la densidad y la viscosidad, respectivamente, de la muestra, las
cuales son dependientes de la fraccion volumen de cada fase. v es el campo de
velocidades y g es el vector de aceleracién gravitacional. La viscosidad efectiva se
calcula como la suma entre la viscosidad y la viscosidad turbulenta, obtenida por
medio del modelo de turbulencia (ec. 6):
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Conservacion de especies quimicas

Para la especie i, la fraccibn masa X es estimada a través de una ecuacion de
conveccion-difusion [18]:

0 R
2 (pX) + V- (pPX) =V-p (D + S”—Cft) S 7)

donde Sc; es el niumero de Schmidt turbulento, con un valor predeterminado de 0.7
y v; es la viscosidad cinematica turbulenta. S; es la tasa de creacion de la especie i
desde la fase dispersa mas alguna otra fuente; el modelo cinético para la
determinacion de S; para el azufre esta descrita en la seccidn 2.3. Para el acero este
término es negativo, mientras que para la escoria es positivo.

5.2.2 Modelo de turbulencia k — € realizable

Se utilizé el modelo k — ¢ realizable para cuantificar la turbulencia. Este modelo
resuelve una ecuacion de conservacion para la energia cinética turbulenta (k) y otra
ecuacion de conservacion para la rapidez de disipacibn de energia cinética
turbulenta (¢) [18]:

9 9 C He) Ok _
— (pk) + 5% (pku;) = o [(u + ak) axj] + G+ Gy — pEan.... (8)
y
9 9 _9 AR L €
It (pe) + ox; (Suj) = ox; [(/J + 08) ax]] + pCiS: — pC, P + (¢ . C3:Gp,
................................................................ ©)
donde:
C, = max [0.43,””?] =S58 = J2558 i (10,11,12)

En estas ecuaciones k es la energia cinética turbulenta, p, es la viscosidad
turbulenta, oy y o, son los numeros de Prandtl, G, es un término de generacion de
k por efecto del gradiente de la velocidad media de la fase continua, ¢ es la rapidez
de dispersion de energia cinética turbulenta, v es la viscosidad cinemaética, C, y C;¢
son constantes del modelo.

Las constantes del modelo en este estudio son C, = 1.9,0, = 1.0,0, = 1.2.

La condicion de Realizable se aplica al tratar C, (ec. 13) variable en lugar de
constante al hacer el calculo de la viscosidad turbulenta, u;.

kZ
U = pC, T TP (13)
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Donde C, es un coeficiente del modelo, dependiente de los parametros Ay, As y U™

C, = AT s (14)
donde 4, = 4.04 y:
A, =6 e cos™1 (\/5 %) ) .................................... (15)
ijoij

donde S;; es el tensor de rapidez de deformacion:

_1(% ou
Sy =1 ( o axj). ................................................ (17)
G, es la generacion de energia cinética turbulenta como producto de la fuerza
boyante:

a
Gy = BGi e T e (18)

Pry 0x;

donde Pr; es el numero de Prandtl para energia y g; es el componente de la
aceleracion gravitacional en la direccion i. El coeficiente de expansion térmica, S,
se define como:

donde p es la presidn local. Al tratarse de un sistema isotérmico, este término no se
toma en cuenta.

5.2.3 Fase discreta
Ecuacion de trayectoria de burbujas

La trayectoria de cada burbuja es calculada en cada instante de tiempo a través de
un balance de fuerzas con base en la Segunda Ley de Newton del movimiento:

donde v, es el campo de velocidades de la particula y p, es la densidad de la
particula. Los cuatro términos en la derecha representan la contribucion de la fuerza
de arrastre, de gravedad (fuerza boyante), masa virtual y gradiente de presion. La
contribucion de fuerza de empuje (lift) no fue tomada en cuenta, debido a que el

cociente pﬂ> 1, las contribuciones de gradiente de presion y masa virtual son
14

tomadas en cuenta [18].
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La fuerza de arrastre tiene un coeficiente de friccion, Fp, el cual se expresa como:

18u, CpRe
Fp = —e/;f > (21)
ppdy 24

donde d, es el diametro de la particula, C, es el coeficiente de arrastre y Re es el
namero de Reynolds relativo.

El coeficiente de arrastre, Cp, se calcula mediante el modelo de arrastre Ishii-Zuber
en Ansys Fluent [18].

La fuerza de masa virtual se expresa como:

vy
dt

E,. = cvmpip (ﬁpva ) .......................................... (22)

C,m €s el factor de masa virtual con un valor predeterminado de 0.5.

La fuerza proveniente del gradiente de presion se define:

Fp = Lo BVBe oo, (23)
Pp

El nidmero de Reynolds relativo se define como:

Se utilizaron las opciones “Discrete random walk model” (con una Time Scale
Constante igual a 0.16 [19], con la opcién Random Eddy Lifetime activada [18]) y
“Two-way turbulence coupling” para facilitar la transferencia de momentum entre la
fase continua y las burbujas, asi como para cuantificar los efectos de turbulencia
[19,20,21].

Expansion y coalescencia de burbujas

La expansion de la burbuja se debe a los cambios de presion metalostatica
experimentados por la misma a lo largo de su trayectoria, los cuales son producto
de los cambios en la columna de acero que afectan la presién sobre la burbuja (al
Ser un sistema isotérmico):

donde p,o, PoyTo, son la densidad, presion y temperatura estandar

(1.6337%, 101325 Pa y 298.15 K), respectivamente. Asi, el diametro de la particula
a lo largo de su trayectoria se define como:

1

_ (ems)?
d, = (np,,) e (26)

donde m;, es la masa de la particula.
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5.3 Modelo cinético de transferencia de masa
La reaccion de desulfuracion esta definida por la reaccion (27)[16,22]:

3(Ca0) + 3[S]+ 2[Al] S (AL,05) + 3(CaS) wevvveeeeeeeeerrenen, (27)

En donde los compuestos en () y [] representan que se encuentran contenidos en
escoria y acero, respectivamente. La tasa de reaccion se calcula de acuerdo con la
ecuacion (28) [1,2,3,4]:

d[s] _

T S = keff,SAipm {[S] — —}, .......................... (28)

donde A; es la concentracion de area interfacial, p,, €s la densidad del acero, k.ss s
es el coeficiente efectivo de transferencia de masa, Lg representa el coeficiente de
particion del azufre, y [S] y (S) representan la fraccion masa del azufre en el acero
y la escoria, respectivamente.

El coeficiente efectivo de transferencia de masa se calcula en funcion de los
coeficientes particulares para cada fase y el coeficiente de particién, acorde a la
ecuacion (29):

kmksLsps

Keprs =

donde p, es la densidad de la escoria, y k,, ¥ ks son los coeficientes de transferencia
de cada masa y se determinan a través de la teoria small eddy de Lamont et al. [7]:

donde c es una constante y es 0.4 para este trabajo, basado en el trabajo de Lamont
et al. [7], € es la disipacién de energia turbulenta dentro de la olla, v es la viscosidad
cinematica de cada fase, y D,, y D, son los coeficientes de difusion en el acero y la
escoria.

El coeficiente de particion puede calcularse considerando las composiciones
quimicas del acero liquido y la escoria, con base en la ecuacion (32) [8,9]:

() 935

logLg = logﬁ =—-—+1375+ log(Cs) + logf; —logag, ..cccvvveeeenn... (32)

el término Cs es la capacidad de sulfuro de la escoria, ag, es la actividad de oxigeno
en la interfase acero-escoriay f; es el coeficiente de actividad del azufre en el acero
liquido.
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La capacidad de sulfuro de la escoria puede calcularse con el modelo de Young
[10], la cual se basa en el concepto de basicidad Optica de la escoria de la ec. (33):

_ SINXA
INX;

X; y A; son la fraccion molar y la basicidad éptica para el 6xido i-ésimo en la escoria,
respectivamente. N; representa el nUmero de adtomos de oxigeno contenidos en la
molécula i-ésima, y j es el numero de Oxidos presentes en la escoria. Las
basicidades opticas de los Oxidos utilizados en este trabajo se encuentran en la
tabla 1.

Tabla 2. Basicidades 6pticas de la escoria utilizada [11,12].

Cal Al,04 Sio, MgO Mno
1.0 0.605 0.48 0.78 0.59

Asi, con base en el valor de basicidad Optica y en la composicién de la escoria,
existen dos ecuaciones para el célculo de la capacidad de sulfuro:

11710

A< 0.8 - logCs = —13.913 + 42.84A — 23.82A% — === — 0.02223(%wt Si0,) —
0.02275(%Wt Aly03)...veeeeeeeen, (34)

1697 2587A

A=>0.8- Csg=-0.6261+ 0.4808A — 0.7917A% — -

0.0005144(%wt Fe0),........c........ (35)

donde T es la temperatura absoluta en K, y %wt es la concentracion en porcentaje
en peso de cada especie.

La actividad termodinamica el elemento i-ésimo se calcula con la ecuacion (36):

aqui, el coeficiente de actividad, f;, puede ser calculado por la ecuacién de Wagner
[13]:

log f; = XK(e/ [%WE 1), wvvvoereeireieeieeeeeees (37)

donde ei] es el parametro de interaccion del i-ésimo elemento con el j-ésimo. Los

pardmetros de interaccion entre los distintos elementos dentro del bafio de acero se
encuentran en la tabla 2.
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Tabla 3. Pardmetros de interaccién de los elementos en el acero [14,15].

i S Al Si Mn C
\Y]
_)

120 _
S _T+0'018 0.041 | 0.075 0.026 | 0.111
Al 0.03 0.043 | 0.056 0 0.091

La actividad del oxigeno en equilibrio en la interfase metal-escoria se obtiene a
través de la reaccion de oxidacion del aluminio:

2[AL] + 3[0] = (AL303), eveeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee (38)

cuya constante de equilibrio se establece con base en su energia libre de Gibbs
[16]:

AG® = —1205115 4 386.714T ...ovvveeiiiiie e (39)
(%)
Keg =€\ RT/ i (40)
aai,o
eq = aifa; ..................................................... (41)

La actividad de la alimina se obtiene a través de una correlacion basada en datos
experimentales [16,17,22]:

—0.275(%wt Ca0)+0.167(%wt MgO)
(Wt% Si05)

logas,o, = + 0.033(%wt Al,05) — 1.56 ......... (42)
5.4 Condiciones iniciales y de frontera

La geometria mostrada en la figura 4 representa la discretizaciéon utilizada en el
sistema. Se encuentran representadas las distintas zonas dentro de la olla, es decir,
las regiones donde la fraccién volumen es unitaria para cada una de las fases al
inicio de la simulacién. La malla fue generada en el médulo de meshing de ANSYS,
consta de 26600 elementos, con una ortogonalidad unitaria y una relacién aspecto
promedio de 1.8174.

5.4.1 CFD

5.4.1.1 Fase Continua

La tabla 3 muestra las dimensiones del modelo y los parametros del proceso
utilizados en la simulacion numérica. La tabla 4 contiene las propiedades
termofisicas a 1612 °C utilizadas.
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Tabla 4. Pardmetros y dimensiones utilizadas en la simulacion [26].

Parametros Valor Unidades
Altura de la olla 3.5 m
Diametro 2.572* m
Altura del bafio de acero 2.65 m
Espesor de la escoria 0.15 m
Flujo de argon 0.051 Nm3/s
Diametro del inyector 0.092 m

*Promedio del diametro superior e inferior.

Salida de presion

'y

Acero

Pared impermeable Eje
fija axisimétrico

>

Entrada de
burbujas

Figura 4. Geometria del sistema utilizado. Se encuentran sefialadas las zonas presentes dentro de
la olla y las distintas fronteras.
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Tabla 5. Propiedades de los materiales utilizadas en la simulacion.

Propiedades Valor Unidades

Densidad del acero fundido 7020 kg/m3
Densidad del argon 0.568 kg/m3
Densidad de la escoria 3500 kg/m3
Viscosidad del acero 0.006 Pa-s
Viscosidad de la escoria 0.06 Pa-s
Viscosidad del argéon 2.125X10° Pa-s
Aceleracion de la Gravedad 9.81 m/s?
Temperatura del bafio 1885 K
Tension superficial metal-escoria 1.15 N/m
Tension superficial metal-argon 1.4 N/m
Tension superficial escoria-argon 0.58[26] N/m

5.4.1.2 Fase Discreta
El diametro inicial de la burbuja se determina por la siguiente ecuacion [43]:

0.5
d, = 0.091 (i) UM e (43)
donde ¢ es la tension superficial entre el fluido (acero liquido en este caso) y la

particula de gas. u, es la velocidad del gas argén en el inlet calculada con base en
el flujo de gas Q:

— PoTy Q
(Po+(pmH+psh)g)To A’

Up

donde P, y T, son la presion y la temperatura estandar (101325 Pa y 298.15 K), ps
es la densidad de la escoria, H es la altura del bafio de acero, h es la altura de la
capa de escoria, y A es el area del inyector.

5.4.2 Desulfuracion

Las composiciones iniciales del bafio de acero y de la escoria se encuentran en las
tablas 5 y 6, respectivamente.

Tabla 6. Composicién inicial del acero utilizada en los calculos de desulfuracion.

Elemento S Al Si Mn C
Q%wt 0.0246 | 0.0604 | 0.004 | 0.661 | 0.085

Tabla 7. Composicion inicial de la escoria utilizada en los célculos de desulfuracion.

Elemento Al,04 Sio, MgO CaO FeO
Yowt 36 3.7 5.5 53.3 1.5
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5.5 Procedimiento de solucién

La simulacion transitoria continué hasta que el criterio de estado-estable, el cual se
tratdé de un promedio volumétrico de magnitud de velocidad del flujo, se cumplio.
Una vez alcanzada esta condicion, se parcho la concentracion inicial de azufre en
el acero a lo largo de todo el fluido, se desactivaron las ecuaciones de momentum,
turbulencia y fraccion volumen, y se reinicid el tiempo a cero, permitiendo
Gnicamente la resolucion de la concentracion de especies es un patrén de flujo en
estado estable.

Las interfases fueron capturadas utilizando el esquema geo-reconstruct. Se utilizé
el esquema PRESTO! para la discretizacion de la presion, Green-Gauss Node
Based para el gradiente y Second Order Upwind para el momentum, energia
cinética turbulenta y disipacion de energia cinética turbulenta. El acoplamiento
presién-velocidad se llevo a cabo utilizando el esquema SIMPLE.

El criterio de convergencia para todas y cada una de las ecuaciones fue de < 1073.

Las expresiones de expansion de burbuja fueron introducidas por medio de una
UDF con ayuda del macro DEFINE_DPM_INJECTION_INIT [24] (ver Anexo).

ANSYS Fluent [18] modela y describe el proceso de colision y coalescencia de
particulas por medio del algoritmo de O’Rourke.

Desde el punto de vista de CFD [5,6] el valor de A para un flujo multifasico en cada
celda se calcula utilizando la ecuacion (45):

A= 10t = (%) 4 () 4 (2 s

donde a,, es la fraccion volumen del acero en la interfase. La derivacion de la
fraccion volumen de acero en las direcciones x,y,z es 0 excepto en las celdas de la
interfase. Esta restriccion provee la seleccién de celdas interfaciales ya que S, es 0
excepto en las celdas de la interfase.

La ecuacion (46) es una expresion alternativa utilizada en este estudio para marcar
las celdas de interfase del lado del acero [24,27]:

A = 20|V |, (46)

Ambas expresiones son determinadas a cada paso de tiempo por medio de una
UDF con ayuda del macro DEFINE_ADJUST [24].

Todas las simulaciones se llevaron a cabo utilizando el software ANSYS Fluent 2020
R2 en un equipo con poder de procesamiento de ocho nucleos de CPU y dieciséis
procesadores légicos, cada uno con una velocidad de reloj base de 2.90 GHz, Intel
Core i7-10700.
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Se utilizd6 un paso de tiempo de 0.0005 s para la fluidodindmica. Para la
transferencia de masa, se utilizé uno de 1 s.

6 Validacion

La validacién del modelo matematico se llevd a cabo compardndolo con las
mediciones experimentales realizadas en los trabajos de Lopez [32] y Mommen [33].
En éstos, se realiz6 un modelo fisico con un criterio de similitud 1:17 utilizando agua,
aceite de silicon tipo A (como escoria) y aire como gas inyectado.

Se extrajeron como resultados los perfiles de velocidad axial a lo largo de 4 alturas
diferentes, las cuales son 4, 8, 12 y 16 cm desde el fondo del modelo. Estos perfiles
fueron comparados con los obtenidos por medio de la simulacidon numérica. Los
resultados se muestran en la figura 5, donde la posicion cero representa al centro
del bafo, ubicacion del eje axisimétrico, donde se inyectan las burbujas. A partir de
una distancia radial de aproximadamente 2 cm, la velocidad reduce su disminucion
gradual de forma lineal (al alejarse de la zona de inyeccion), alcanzo una cierta
estabilidad.

A lo largo de los cuatro perfiles se observa una buena concordancia entre los
resultados experimentales y los obtenidos mediante el modelo matematico.

0.40 4 Modelo matemético 0.40 4 » Modelo matematico
= Experimental = Experimental

0.30 0.30 4
0.20 0.20 A

0104 A %,

Velocidad axial [m/s|
Velocidad axial [m/s]
>

0.10
A A, T
P Paaalttes
0.00 e e T oy 0.00 A AAAAR R ap A ANA AL A A h bk kA haAad
e R “..‘-...'.“
-0.10 -0.10 A
-0.20 T T T T d -0.20 T T T T 1
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Posicion radial [m| Posicion radial [m]
a) b)
0.30 # Modelo matematico 0.20 4 & Modelo matemético
+ Experimental + Experimental

_ 020 _ s,
= N F0104* =,
E i, E A s
= 0.10 " E " )
z = .
= B SRR S = 0.00 4 ‘.‘A.“A:‘A’::“‘::‘l““l‘ll“l
3 . " eea. = P
< 0.00 R S S DA =
7] O g
2 2
= te. £-0.10 4
~ 010 e g

-0.20 r T T T -0.20 T T T T ]

0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Posicion radial [m] Posicion radial [m]
c) d)

Figura 5. Perfiles de velocidad axial a a) 4cm, b) 8cm, ¢) 12 cm, d) 16 cm.
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7 Resultados

7.1 Fluidodinamica

La distribucion de las fases, asi como el spout y el ojo de escoria, se presentan en
la figura 6. Los vectores de velocidad dentro de la olla se encuentran en la figura 7.
Los contornos de energia cinética turbulenta, y la disipacion de ésta, se encuentran
en las figuras 8 y 9, respectivamente. Las evoluciones a lo largo del tiempo de
agitado del coeficiente de transporte de masa y el area interfacial se presentan en
las figuras 10 y 11, respectivamente.

7.2 Desulfuracion

Los contornos de fraccidon masa, tanto en el bafio de acero como en la escoria, en
tres instantes de tiempo: 150, 300 y 700 segundos, se encuentran en las figuras 12,
13y 14, respectivamente.

En la figura 15 se presenta la evolucion de la concentracion en el seno del bafio a
lo largo del proceso de desulfuracion, comparada con la de la literatura.

0 0.500 1.000 (m)
0.250 0.750

Figura 6. Contorno de distribucion de fases de acero/escoria/argon. Se aprecia la apertura del ojo,
asi como el spout.
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Figura 7. Vectores de velocidad dentro del sistema. Se observan las zonas de recirculacion y la
pluma.
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Figura 8. Contornos de velocidad radial dentro de la olla.
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Figura 9. Contorno de energia cinética turbulenta, k, dentro de la olla.
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Figura 10. Contorno de disipacion de energia cinética turbulenta, &, dentro de la olla.
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Figura 14. Contorno de fraccién masa de azufre a 300 segundos en a) bafio de acero y b) escoria.
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dentro del bafio de acero comparada con la de la literatura.

8 Discusion
8.1 Fluidodinamica

Debido a la intensidad y al alto flujo de gas inyectado, se observa un 0jo de escoria
considerablemente grande, aproximadamente la mitad del diametro (figura 6). Es
apreciable, también, la emulsion resultante en la interfase acero-escoria, en donde
ciertas particulas de escoria se separan del seno hacia el bafio de acero, asi como
el atrapamiento de particulas de argén dentro de la escoria.

Los vectores de velocidad (figura 7) representan el comportamiento de la fase
continua. La zona de la pluma, la cual da origen al ojo de escoria, se encuentra
presente en gran magnitud, provocando el desplazamiento de la capa de escoria
hacia las paredes del horno. Se presentan también dos zonas de recirculacion, las
cuales son de gran importancia en fendmenos térmicos y quimicos, reduciendo los
gradientes existentes entre las regiones superiores e inferiores del bafio.

La figura 8 ayuda a entender el fendmeno de formacion del ojo de escoria: debido
a la intensidad del flujo de argon y a la fluidez de la escoria (i.e. su viscosidad),
existen altos valores de velocidad radial en esa zona, empujando la escoria hacia
las paredes de la olla.
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Sin embargo, a pesar de que propicia la apertura del ojo, es imperativo el uso de
escoria fluida (alta concentracién de alimina), por su relevancia en los fenomenos
de intercambio. Ahora bien, una escoria demasiado fluida propicia el atrapamiento
de escoria en el bafio, aumentando la cantidad de inclusiones.

En los parametros turbulentos presentes en las figuras 9 y 10 se observa la
presencia de turbulencia principalmente en las regiones de la pluma y la interfase
metal-escoria, regiones de alta velocidad e interacciones con la fase discreta. Estos
parametros resultan relevantes debido a su influencia en la interaccion de
transferencia de masa entre el metal y la escoria, ya que el coeficiente cinético de
dicha transferencia depende del valor de disipacion de energia cinética turbulenta
€. La evolucion de dicho coeficiente se presenta en la figura 11, donde es apreciable
gue alcanza un valor maximo a lo largo de la simulacion transitoria igual a
6 x10™*m/s.

Otro paréametro de relevancia en las interacciones metal-escoria es el area
interfacial. A mayor area interfacial, mayor cantidad de interaccién existe entre
ambas fases, acelerando asi procesos como la desulfuracion. La evolucion del area
interfacial se encuentra representada en la figura 12. A través de esta evolucion, es
posible saber que, poco antes de los dos segundos de que empez6 el proceso de
inyeccion de gas, la interaccidn de la fase continua con la discreta alcanzé la
interfase, al presentarse un incremento del valor. Dicho incremento continua hasta
alcanzar un maximo a, aproximadamente, 3 segundos, para después disminuir y
alcanzar cierta estabilidad a un valor aproximado de 5 m?, después de 17.5
segundos de simulacion. Este comportamiento de incremento y posterior reduccion
se debe a la formacién del ojo de escoria. La formacién de emulsiones favorece el
incremento del area interfacial.

8.2 Desulfuracién

En cada uno de los contornos de fraccion masa (figs. 13-15) se observa un
comportamiento similar: el azufre se encuentra mayormente concentrado en el
fondo y en la zona de la pluma. El primero se debe a que se trata de una inyeccion
central el cual, como se ha observado con anterioridad [31], tiene una mayor
eficiencia en procesos de transferencia de masa a la par de mayores tiempos de
mezclado, comparado con una inyeccidén excéntrica. El segundo se debe a que la
interfase metal-escoria, en donde se esta llevando el proceso, se encuentra en las
paredes, alcanzando menores concentraciones en estas regiones. De igual manera,
es destacable la presencia de gradientes de concentracién de azufre en la escoria
a 150 segundos, mientras que, a 300 y 700 segundos, se encuentra mas bien
distribuido. Lo anterior se debe a una alta tasa de desulfuracion al inicio del proceso,
debido a un alto gradiente de concentraciones, el cual disminuye conforme al
proceso avanza.

Por ultimo, en la figura 15 se observa la concentracion de azufre dentro del bafio a
lo largo del tiempo, comparado con los resultados en la literatura [22]. Se obtiene
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una buena concordancia entre las dos curvas, con ligeras desviaciones producto de
las diferencias en las condiciones geométricas y de inyeccion. La concentracion final
después de 700 segundos de proceso fue de aproximadamente 0.01% de azufre,
mientras que en los resultados de la literatura fue de aproximadamente 0.008%.

9 Conclusiones

El acercamiento combinado Euleriano-Lagrangiano VOF-DPM, con modelo de
turbulencia k-épsilon realizable, fue aplicado con éxito para modelar condiciones
fluidodinamicas y de transferencia de masa en ollas de acero agitadas por gas,
cumpliendo el objetivo general. Esto se prueba con la validacion de los perfiles
radiales de velocidad axial que muestran concordancia entre las predicciones y las
mediciones experimentales con PIV.

La revision de la literatura fue clave para la determinacion del intercambio simulado,
encontrando que los trabajos realizados por Cao et al. Plantean modelos y
situaciones lo suficientemente complejos para una aproximacion realista.

Implementar intercambio de especies quimicas entre acero y escoria con el
algoritmo DPM-VOF- k-épsilon realizable con éxito permitié obtener interfases mas
definidas que otros modelos multifasicos, al igual que monitorear y construir de
forma mas adecuada el area interfacial entre el acero y la escoria.

Cabe sefialar que se pudo predecir el fendmeno interfacial de la emulsion de
escoria, lo cual impact6 en el incremento de la concentracion de area interfacial,
pudiendo representar el intercambio metal-escoria de azufre de manera mas
realista.

Los resultados de la cinética de desulfuracion muestran una razonable
concordancia con aquellos reportados por Cao et al. [22], validando asi el modelo
matematico implementado, y cumpliendo el objetivo, ya que, aunque no son
idénticas las curvas de desulfuracién, las tendencias son similares y los tiempos de
desulfuracion son muy parecidos. Lo anterior permite la implementacion y
realizacion de estudios que tengan como objetivo la optimizacion del proceso,
proponiendo condiciones alternativas.

Futuros trabajos con condiciones mas apegadas al modelo comparado son capaces
de obtener validaciones mas proximas.
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Anexo

/*UDF para remover particulas del modelo*/
#include "udf.h"
#include “surf.h"
#include "dpm.h"

DEFINE DPM SCALAR UPDATE (mass neg, c, t, initialize, p)

{

Thread *phase air=THREAD SUB_THREAD(t,2);
if (C VOF(c,phase_air)>=8.5)

{
MARK _PARTICLE(p, P_FL_REMOVED);
¥
b
DEFINE_DPM_INJECTION INIT(init diam,I)
{
Particle *p;
cell t c;
Thread *t;
Loop(p,I->p)
{
c=P_CELL(p);
t=P_CELL_THREAD(p);
if(P_POS(p)[e]==0.)
{
P DIAM(p)=0.0044712;
¥
else
{
P_RHO(p)=1.6337%(101325.4C_P(c,t))*298.15/(101325.%1885.);
P DIAM(p)=pow(6.*P_MASS(p)/(M PI®*P RHO(p)),1./3.);
¥
¥
by

Figura 17. UDFs utilizadas para la eliminacién y expansién de burbujas.

37



#include "udf.h"
#define pm 7e-9 /* difusividad molecular de especies en acero*/
#define Ds 7e-11 /* difusividad molecular de especies en escoria*®/
#define nu 8.547e-7 /* viscosidad cinematica dentro de la olla */
#define domain_ID 3
DEFINE_MASS_TRANSFER(Ss, cell, thread, from_index, from species_index, to_index, to_species_index)
{
Thread *m = THREAD_SUB_THREAD(thread, from index); /* fase acero */
Thread *s = THREAD_SUB_THREAD(thread, to_index); /* fase escoria*/

real s_vf, m_vf, a, epsilon, Ss, ym, Ys, Lm, mm, ms, meff,flag;
Lm=4781.7; /* Coeficiente de particion */

s_vf=C_VOF(cell,s); /* Fraccion volumen escoria */
m_vf=C_VOF(cell,m); /* Fraccion volumen acero */

a = C_UDMI(cell,thread,2);

¥s=C_YI(cell,s,to species_index); /* Fraccion masa en la escoria */
Ym=C_YI(cell,m,from_species index); /* Fraccion masa en el acero */

mm=C_UDMI(cell,thread,3);

ms=C_UDMI(cell,thread,4);
meff=(mm*ms*Lm*350@. )/ (ms*Lm*3500.+7020. *mm) ;

if (vs/Lm > ym) /* Evitar terminos fuente negativos */
{

}

else

Ss=0.;

Ss=2.*M_PI*meff*a*7@20.*(Ym-Ys/Lm); /* Calculo del termino fuente. Modificar densidades acorde a las sustancias */

C_UpMI(cell,thread,5)=5Ss;
return (5s);
}
DEFINE_ADJIUST(adjust_gradient, domain)

{

#if IRP_HOST

Thread *t;

cell t ¢;

face_t f;

real epsilon,ms,mm;

domain = Get_Domain({domain_ID);
Domain *domain_m= Get_Domain(2);

Alloc_Storage Vars(domain, SV_VOF_RG, SV_VOF_G, SV_NULL);
Scalar_Reconstruction(domain, SV_VOF, -1, SV_VOF_RG, NULL);
Scalar_Derivatives(domain, SV_VOF, -1, SV_VOF_G, SV_VOF_RG, Vof_Deriv_Accumulate);

¥

{

Alloc_Storage_Vars(domain_m, SV_VOF_RG, SV_VOF_G, SV_NULL);
Scalar_Reconstruction(domain_m, SV_VOF, -1, SV_VOF_RG, NULL);
Scalar_Derivatives(domain_m, SV_VOF, -1, SV_VOF_G, SV_VOF_RG, Vof_Deriv_Accumulate);

¥

thread_loop_c (t,domain)
{

begin_c_loop (c,t)

{

C_UDMI(c,t,@®) = NV_MAG(C_VOF_G(c,t)); }
end_c_loop (c,t) }
thread_loop_c (t,domain_m)
{
begin_c_loop (c,t)
{
epsilon=C_D(c,t);
mm=8_4*pow(Dm,®.5)*pow(epsilon/nu,®.25); /* Calculo del coeficiente por small eddy */
C_UDMI(c,t,3)=mm;
ms=08_1%mm;
C_UDMI(c,t,4)=ms;
C_UDMI(c,t,1) = NV_MAG(C_VOF_G(c,t));
if(C_UDMI(c,t,@)==0 || C_UDMI(c,t,1)==0)
C_UDMI(c,t,2)=8;
else
C_UDMI(c,t,2)=2.0%C_VOF(c,t)*C_UDMI(c,t,1); }
end_c_loop (c,t) }
Free_Storage_Vars(domain, SV_WVOF_RG, SV_VOF_G, SV_NULL);
Free_Storage_Vars(domain_m, SV_VOF_RG, SV_VOF_G, SV_NULL);
#endif
}

Figura 18. UDFs para el calculo de area interfacial, coeficientes de transferencia de masa y término
fuente de azufre.
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