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1. Antecedentes

1.1. Introduccion

El aluminio es el elemento metalico mas abundante de la corteza terrestre y es el metal
no ferroso mas consumido en el mundo, con un consumo anual de mas de 100 millones
de toneladas en todo el mundo. Cerca del 50% del volumen total es aluminio primario,
el cual es obtenido por la reduccién del mineral de bauxita. El resto de la produccion es
aluminio secundario derivado del procesamiento de la chatarra de aluminio. La
demanda mundial de aluminio se ha incrementado significativamente desde la década
de 1950 como se pude ver en la Figura 1.1. Se distingue que hubo una leve caida en la
demanda al rededor del afio 2009 debido a la crisis del sector automotriz, que es parte
de la industria del transporte cuyos consumos representan entre 35 y 40% de la
produccién total de aluminio [1, 2].
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Figura 1.1 Cantidad de aluminio primario y secundario consumido globalmente [2].

En el caso particular de México, es un gran importador de aluminio, de hecho, es el
segundo mineral metdlico que mds se importa en el pais y que no se cuenta con menas
de bauxita en el territorio mexicano. Banxico report6 en octubre de 2014 que México
compra mas 523.12 millones de délares de aluminio y sus manufacturas, el cual se
utiliza en distintas industrias sobre todo en la alimentaria, automotriz y la aeronautica,
empresas con gran desarrollo en los ultimos afios [3]. Datos del Instituto Nacional de
Ecologia y Cambio Climatico de la SEMARNAT reportan que al afio se producen 80 mil
640 toneladas de desperdicios de latas de aluminio y de estas, se recupera el 97% para
empacarse y venderse. En México no existen suficientes empresas que se dedican a el
procesamiento de este metal, ya que de hecho cerca del 50% de latas son regresadas a
su pais de origen, como es Estados Unidos, sin un procesamiento previo mas que el de
separacién de la basura, por lo que se espera un incremento de la industria del
tratamiento de aluminio en los préximos afios [4].



Como se puede ver en la demanda del consumo de aluminio, este metal ha tomado gran
importancia en la industrial debido a que se ha vuelto uno de los materiales ingenieriles
mas versatiles con aplicaciones en diferentes sectores industriales; al mismo tiempo de
que cada vez se descubren nuevas aplicaciones y productos. Esto se debe
principalmente al amplio rango de propiedades en sus diferentes aleaciones, donde
destaca su baja densidad, alta resistencia a la corrosién, maquinabilidad, resistencia
mecanica, entre otras.

El proceso por el cual se obtiene el aluminio primario es a partir del proceso Bayer
donde después de un proceso de lixiviaciéon presurizada de obtiene alimina que es
procesada por electrolisis en el proceso Hall-Heroul obtenido asi aluminio con cierto
grado de impureza, el cual tiene que ser refinado y fundido. Cuando es tratado el
aluminio primario o secundario se tienen diferentes impurezas contenidas en el
aluminio fundido como inclusiones no metalicas, 6xidos metalicos y gas disuelto como
hidrégeno. Todas estas deben eliminarse antes de que el metal fundido solidifique, de
lo contrario las propiedades de la pieza final se veran comprometidas y no se cumplira
con los requerimientos. El método mas efectivo para purificar aluminio de impurezas
no metdlicas y principalmente hidrégeno disuelto es aplicando una filtracién y
refinacion inyectando una mezcla de nitrogeno y cloro gaseoso al aluminio fundido
mediante distintas técnicas, siendo la mas utilizada la del rotor inyector por su alta
eficiencia.

Por lo tanto, el aluminio y sus aleaciones tienen un gran impacto en la economia debido
a su creciente demanda y proyeccion en afios posteriores. Por ello es que también la
calidad en las piezas de aluminio es mas exigente asi que es necesario mejorar y
optimizar los procesos para que al mismo tiempo se puedan disminuir costos en la
produccion, esto se logra entendiendo en profundidad los fenémenos que suceden en
los procesos de refinamiento del aluminio liquido.

1.2. Hidrdégeno en aluminio

1.2.1. Solubilidad del hidrégeno en aluminio liquido

El aluminio y sus aleaciones en estado liquido son muy reactivos con el vapor de agua
proveniente de la atmosfera que genera gas hidrogeno a altas temperaturas, siendo esta
la fuente principal del hidrogeno disuelto en el aluminio liquido. La solubilidad de
hidrégeno a alta temperatura y la afinidad con el aluminio también dependen de los
elementos de la aleacidn. Por ejemplo, al incrementarse el contenido de cobre y silicio
como elementos aleantes se reduce la solubilidad de hidrégeno, mientras que el
magnesio la incrementa [5] (ver Tabla 1.1).



Tabla 1.1. Solubilidad de hidrégeno en aluminio y algunas de sus aleaciones a 750 °C [5].

Aleacion Solubilidad de hidrégeno [ppm]
Aluminio puro 1.20
Al-7Si-0.3Mg 0.81
Al-4.5Cu 0.88
Al-6Si-3.5Cu 0.67
Al-4Mg-2Si 1.15

Ademas de la humedad de la atmdsfera en contacto con el metal liquido, el herramental
y la misma materia prima pueden contener un cierto grado de humedad que puede
disolverse con el aluminio liquido. La reaccién del agua con el aluminio liquido (Ec. 1.1)
y la ecuacién de equilibrio del hidrégeno disuelto (Ec. 1.2) se indican en las siguientes
reacciones:

BHZO(Q) + 2Al 2 3H2(g) + Al203(s) Ec. 1.1
1
Hy 2 EHZ@ Ec. 1.2
P1/2
Ky=—2_ Ec. 1.3
H[%H]

La Ec. 1.3 representa la constante de equilibrio Ky del equilibrio termodinamico de la
presion parcial del gas hidrogeno de la atmoésfera con el hidrégeno disuelto en aluminio
fundido de la Ec. 1.2; donde fy es el coeficiente de actividad del hidrégeno en aluminio,
[%H] es la concentracion de hidrogeno disuelto en aluminio y Py, es la presion parcial

de hidrégeno en la atmdsfera [6].

Un mecanismo de absorcién de hidrégeno desde el vapor de agua de la atmésfera hasta
la adsorcién del hidrégeno disuelto en la interfase fue propuesto por Engh y Bakke [7],
el cual involucra varias etapas que dependen de la termodindmica y de los fenémenos
de transporte de masa que se enlistan a continuacion y que se representa
esquematicamente en la Figura 1.2:

e Elvapor de agua difunde a través de una capa limite de gas para adsorberse en
la interfase metal-atmosfera;

e Las moléculas de agua adsorbidas reaccionan con aluminio fundido descrito por
la Ec. 1.1;

e Algunas moléculas de hidrégeno son desorbidas de la superficie que difunden
por la capa limite del gas hacia la atmosfera, mientras que otras moléculas se



disocian formando hidrégeno atémico disuelto sobre la misma intercara con el
equilibrio de la Ec. 1.2;

e Finalmente, los &tomos de hidrogeno disueltos difunden a través de la capa
limite del metal hacia el seno del bafio.

PH,0

Pu, = 0
H 4 Atmésfera

Capa limite
kH2 del gas

2 1 Capa
§Al + H,0 - H, +§Alz H, - 2H interfacial

Capa limite
del bafio

Seno del bafio
H liquido
[%H]

Figura 1.2. Mecanismo de la absorcién de hidrégeno en el aluminio liquido [7].

Este mecanismo estd asociado a un coeficiente de transferencia de masa k para la
interfase gas-metal y a la constante de equilibrio de la Ec. 1.1, donde la presion parcial
de gas hidrégeno en la interfase esta dada por la ecuacion:

PH2 = ke PH20 Ec. 1.4
2

Por lo tanto, se puede sustituir la presion de hidrogeno de la Ec. 1.3. Si ademas, se
despeja la concentracion de hidrégeno disuelto de la Ec. 1.3 en la ecuacidn anterior, y
considerando que los coeficientes de transferencia de masa ky,o y ky,pueden ser
proporcionales a la raiz cuadrada de su coeficiente de difusion en aire, Dy, ¥ Dy,
donde la concentracion de hidrégeno queda expresada como:

1 Dy,o0
%H] = —— |P 2
[%H] FuKn H,0 DHZ Ec. 1.5




Como una primera aproximacion se puede asumir que la relacién de los coeficientes de
difusion no cambia significativamente con la temperatura, con lo que se puede deducir
la siguiente ecuacion de concentracion de hidrégeno disuelto en aluminio a tiempos
largos como:

0.783

K—(PHZO)l/Z Ec. 1.6
H

[%H] ~
Sin embargo, se han obtenido experimentalmente correlaciones de la concentracién de
hidrégeno disuelto en aluminio que toman en cuenta el efecto de la temperatura y otros
fenbmenos que no se consideraron, como la formacién de una capa de 6xido en esta
interface [8]. Por eso, hay varias correlaciones para la concentracion de hidrégeno en
equilibrio con aluminio puro a diferentes temperaturas y presiéon de vapor de agua
constate, entre las que se encuentran las siguientes:

Tabla 1.2. Correlaciones experimentales de solubilidad de hidrégeno en aluminio puro a diferentes
temperaturas [8].

Temperatura [°C] Solubilidad de hidrégeno [%H]

675 3.17(131{20)0.470
200 3.49([)1120)0.453
750 3.16(1)1120)0.387

Asi, se ha encontrado que para estas correlaciones los valores de solubilidad del
hidrégeno en aluminio puro a una presion de vapor constante de una atmdsfera tienen
una relacién lineal entre log[%H]y 1/T [8]:

2692
log[%H] = T + 2.726 Ec. 1.7
1.2.2. Efectos del hidrégeno en el aluminio sélido

A diferencia del aluminio liquido, en el aluminio s6lido solo existe poca solubilidad de
hidrogeno. En la Figura 1.3a se presentan algunos ejemplos de la solubilidad del
hidrégeno en funcién de la temperatura, donde se distingue el cambio de solubilidad
entre la fase liquida y sélida para diferentes aleaciones de aluminio [5]. Como la
difusion de hidrdgeno en el sélido es pequefia comparada con la que presenta en la fase
liquida, al final de la solidificaciéon la concentracion de hidrégeno disuelto habra
excedido su limite de solubilidad. De esta forma se formaran una nucleaciéon de



burbujas de hidrégeno que dan como resultado piezas con defectos por porosidades de
gas hidrégeno llamadas sopladuras. Un ejemplo de estas porosidades se presenta en la

Figura 1.3b.
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Figura 1.3. a) Solubilidad estimada de hidrégeno a una atmosfera de presion en funcién de la temperatura
para las aleaciones 356 y 319 en comparacion con el aluminio puro [5]; y b) Ejemplo de la porosidad en
probetas de aluminio, con diferentes grados de desgasificacion [9].

Estas porosidades generadas por el gas repercuten en las propiedades mecanicas del
material como la resistencia, ductilidad, maquinabilidad y, por tanto, en los costos de
produccién. Acorde a esto es necesario producir productos de fundicién con calidad
siendo necesario eliminar el gas disuelto antes de la solidificacion. En la Figura 1.4 se
muestra como las propiedades de resistencia a la tension y esfuerzo de cedencia varian
en funcidn del contenido de gas en una muestra so6lida de una aleacién A356.
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Figura 1.4. Propiedades de resistencia a la tension y esfuerzo de cedencia (MPa) para una aleacion A356
en funcioén del porcentaje de contenido de gas (mL de H/100 g de Al) [10].



1.2.3. Eliminacién del hidrogeno en el aluminio

Para eliminar el hidrégeno del aluminio fundido se parte de la relacién de equilibrio
entre el hidrégeno disuelto en aluminio y la presién parcial de hidrégeno que puede ser
del ambiente como se explicé con la Ec. 1.3, esto es:

Ky
[%H] = I Py, Ec. 1.8

Lo que significa que mientras el aluminio liquido sea mantenido en una atmosfera
inerte, en una presion de vacio o, ya sea que se inyecten burbujas de gas inerte en el
seno del bafio, el hidrogeno disuelto difundira hasta la intercara del metal y se
transferira el hidrégeno al gas o al vacio. Por lo tanto, en principio la presién parcial de
vapor de agua debe ser mantenida lo mas baja posible para poder desgasificar el
material antes de la solidificacion.

Existen varios métodos para llevar a cabo el desgasificado, siendo el mas simple el
desgasificado natural que es mantener el metal a baja temperatura por un periodo de
tiempo durante el cual la baja solubilidad de hidrégeno a baja temperatura en un metal
fundido sobresaturado de hidrégeno, provocan una desgasificacién lenta, por lo que no
es conveniente utilizarlo en la industria. Otro método es la desgasificacién por vacio
que reside en eliminar la presién atmosférica y esto provoca la formacién de burbujas
de hidrogeno gaseoso dentro del metal que ascienden y es removido una vez que llega
a la superficie. También existe una técnica que consiste en afiadir tabletas de
hexaclorometano (C2Cls), el cual reacciona con el aluminio para formar AlCl3 gaseoso
que colecta al hidrégeno y lo remueve en la superficie, pero tiene la desventaja por
pérdidas de aluminio y que los gases que escapan hacia la atmosfera son muy
contaminantes.

Los métodos mas efectivos para remover el hidréogeno son mediante purga de gases
[10]. Estos métodos radican en inyectar un gas inerte o mezcla de gases a presion a
través de diferentes técnicas, siendo las mas utilizadas la inyeccidon de gases con una
lanza, por tapdn poroso y por la técnica de rotor inyector. La inyeccién por lanza
consiste en un tubo o lanza de diametro interno de aproximadamente 0.3 cm,
produciendo burbujas relativamente grandes y con una pobre dispersion de estas en el
bafio metalico, lo que retarda el desgasificado. La técnica del tapdn usa precisamente
tapones porosos de grafito o material ceramico con cavidades pequefias por las cuales
se introduce el gas, logrando burbujas mas finas y mejorando tiempos de desgasificado
mas cortos que con lanza, sin embargo, ain sigue siendo pobre la dispersiéon de
burbujas en todo el metal liquido. Por ultimo, el rotor inyector es un método de
desgasificacién que inyecta los gases de purga a través de una flecha hueca de grafito
sujeta a una junta rotatoria en la zona superior y a un rotor también de grafito en la
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zona inferior, donde por una boquilla debajo del rotor el gas es expulsado y distribuido
por el rotor hacia todo el bafio de metal. En la Figura 1.5 se presenta una comparacion
de las cinéticas de desgasificado con las diversas técnicas de purga de gases, donde se
aprecia el desempefio superior del rotor-inyector, ademas Figura 1.6 se presenta un
esquema de la técnica de rotor inyector.
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Figura 1.5. Comparacion de la remocién de hidrogeno de diferentes técnicas de desgasificacion con purga
de gases empleando: lanza, tapén poroso y rotor, en 200 kg de Al-7% Si-0.5% Mg para el mismo flujo de

gas (6 L/min)[10].
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Figura 1.6. Esquema representativo del proceso de desgasificacion por la técnica del rotor- inyector [9].



1.2.4. Mecanismo de eliminacion de hidrogeno con
purga de gases

Varios factores cinéticos controlan la remocién del hidrégeno del aluminio liquido
mediante purga de gases. Es mas facil removerlos a menores temperaturas y mayores
concentraciones. La remociéon de hidrogeno se describe con un mecanismo que
involucra las siguientes etapas cinéticas (ver Figura 1.7):

e Transporte de hidrégeno en el bafio hacia la vecindad de una burbuja de gas
inerte por conveccién y difusion.

e Transporte difusivo a través de la frontera de la delgada capa que rodea la
burbuja.

e Adsorciéon quimica y subsecuente desorcion de hidrégeno en la superficie de la
burbuja.

e Difusiéon de hidrégeno gaseoso dentro del gas de la burbuja.

e Escape de hidrégeno de la superficie liquida.

ﬂ Gas

purgante

purgante

Figura 1.7. Esquema de la remocion de hidrégeno del aluminio liquido a la atmdsfera [11].

1.2.5. Desgasificado de aluminio liquido con la técnica
del rotor inyector

Dentro de los primeros dispositivos con la técnica del rotor inyector se tiene el trabajo
de Szekely [12] que basicamente era una celda de flotacién de grafito inmersa dentro
del aluminio liquido lo cual representé una gran contribuciéon a la industria. Este
proceso también se le conoce como SNIF (Spinning Nozzle Inert Flotation Process) el
cual logré introducir gas a través del rotor y generar burbujas entre 1-10 mm de
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didmetro que fueron dispersadas en el bafio. En este punto se dieron indicios de que la
eficiencia del desgasificado depende del area interfacial entre el metal y el gas y el
tiempo de contacto entre estos fluidos. Después del proceso SNIF, Pechney y Showa,
desarrollaron el proceso AlPur (Aluminum Purification) y GBF (Gas Bubbling
Filtration). Se observo que la eficiencia del proceso AlPur depende del flujo de gas inerte
y de la velocidad de rotacién y también que la remocion de hidrogeno deberia evaluarse
por la reduccién del contenido de hidrégeno que se alcanza bajo la atmosfera con
presion de vapor de agua justo encima del metal fundido. En el sistema GBF el metal es
procesado bajo una atmosfera de aire para estudiar la reaccién quimica entre el gas y
el liquido, pero se observé que las burbujas subian pegadas al cilindro del rotor y eran
de gran tamarno. Asi se determiné que es necesario un flujo turbulento y vigoroso para
arrojar a las burbujas de manera centrifuga hacia las paredes y el fondo del reactor
obteniendo una mejor dispersiéon de burbujas. Varios métodos de purga de gases con
rotor inyector han sido desarrollados desde entonces como el proceso MINT, ACD
(Alcan Compact Degasser), RDU (Rapid Degassing Unit), entre otros. En base a calculos
de algunos autores [6, 13, 14] se puede aseverar que la segunda etapa del mecanismo
de eliminacién de hidrégeno con purga de gases (descrita en la seccidon anterior)
controla toda la cinética de desgasificado por varios ordenes de magnitud. Por lo tanto,
larapidez de desgasificacion de aluminio se puede mejorar inyectando mayor cantidad
de gas y agitando mas vigorosamente el bafio para producir finas burbujas para mejorar
su distribucién en el metal liquido. Sin embargo, algunas de estas acciones son costosas
e ineficientes por lo que estudios detallados de esta operaciéon son necesarios, por
ejemplo, el efecto del disefio de rotor en la formacién de burbujas y su grado de
dispersion ha sido poco estudiada.

1.3. Estudios del desgasificado con modelado matematicoy
fisico

La modelacion es una herramienta de la ingenieria que ha tomado relevancia en los
ultimos afios, esto es debido a la dificultad que tendria estudiar los procesos en planta,
porque en la fundicién de aluminio prevalecen condiciones agresivas y es dificil
alcanzar mediciones en planta. Por eso el modelado matematico y el fisico son
herramientas de andlisis poderosas para el estudio de este tipo de procesos. A
continuacion, se describen las modelaciones en sus aspectos fundamentales y se incluye
una revision de la literatura con un resumen del estado del arte actual en cuanto a
modelado matematico y fisico del desgasificado de aluminio.
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1.3.1. Modelos matematicos

Un modelo matematico consiste en un conjunto de ecuaciones algebraicas o
diferenciales las cuales representan cuantitativamente un proceso o algtin aspecto del
proceso [12].

Los modelos matematicos se pueden clasificar en los siguientes tres grupos principales:

e Modelos basados en fundamentos tedricos. Son derivados de leyes fisicas con
minimos ajustes empiricos, resultando en la representacién matematica
cuantitativa del proceso. En la mayoria de los casos se representan por
ecuaciones diferenciales parciales junto con sus apropiadas condiciones de
frontera y se pueden resolver de manera analitica o numérica.

e Modelos semiempiricos. Se basan esencialmente en leyes fisicas, pero al mismo
tiempo combinan informacién recabada empiricamente, debido a que en la
practica es muy dificil obtener todos los datos desde primeros principios, y a
veces es comun obtener informaciéon experimentalmente para completar el
modelo. La mayoria de los modelos matematicos utilizados en la practica caen
en esta categoria.

e Modelos Entrada - Salida o de “Caja Negra”. No estan basados en leyes fisicas,
pero en cierta manera representan una relacion totalmente empirica entre las
variables del proceso. Estos modelos son auxiliares en el control de procesos.
Usualmente se obtienen usando correlaciones estadisticas entre las variables de
proceso y las respuestas del mismo.

En la actualidad, gracias los avances tecnoldgicos se han logrado desarrollar técnicas
numéricas para resolver modelos matematicos cada vez mas complejos, especialmente
en el campo de los problemas de flujo de fluidos, dando origen a la Dinamica de Fluidos
Computacional CFD (Computational Fluid Dynamics por sus siglas en inglés), que a
grandes rasgos consiste en la solucién de las ecuaciones de conservacion de masa
(continuidad) y de conservacion de cantidad de movimiento, conocidas como
ecuaciones de Navier-Stokes, las cuales son extremadamente complejas. Mediante
métodos de volumen finito se transforma el problema de sistemas de ecuaciones
diferenciales parciales en un problema de sistemas algebraicos de ecuaciones lineales,
que se resuelven con técnicas iterativas para converger una solucion a estas ecuaciones.

1.3.2. Modelos fisicos

En la construccién de un modelo fisico de un proceso o parte de un aspecto particular
de un proceso se busca representar o modelar el sistema cambiando los materiales y
dimensiones del reactor original para que el nuevo sistema experimental sea
manejable, con el fin de hacer experimentos seguros y a bajo costo.
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El principal objetivo de modelar fisicamente un sistema es alcanzar una representacion
realista del sistema usando materiales y equipos tales que permitan mediciones
convenientes y de manera econémica. Para lograr el realismo requerido se utilizan
criterios de similitud.

Los modelos fisicos sirven para estudiar dos aspectos de un proceso:

e Modelos fisicos rigurosos construidos siguiendo reglas estrictas o criterios de
similitud. Son escalados directamente, para describir algiin aspecto particular
de un sistema real.

e Un enfoque alternativo podria ser estudiar con el modelo fisico un sistema o
parte de un sistema con el objetivo de proveer informacion para la construccion
y validacion de un modelo matematico.

Los principales criterios de similitud son:

e Similitud geométrica
e Similitud cinematica
e Similitud dindmica

e Similitud térmica

En la similitud geométrica se utiliza un factor de escalamiento que tiene que ser
determinado para cada dimension lineal, por ejemplo, el diametro A y la altura H de un
tanque podrian escalarse en un modelo fisico con dimensiones oA y aH, donde « es el
factor de escalamiento, con lo cual todas las dimensiones del sistema real o industrial
guardan una relacidn fija con las dimensiones del modelo.

Las similitudes dinamicas son muy importantes en dinamica de fluidos debido a que
equiparan las distintas fuerzas que promueven el movimiento de un fluido en el sistema
real con las fuerzas presentes en el modelo. Las fuerzas que generalmente promueven
flujo de fluidos son: inerciales, presidn, viscosas, gravitacionales, de tension superficial,
boyantes, de arrastre, elasticas y electromagnéticas entre otras. La similitud de fuerzas
entre el sistema real y el modelo fisico se logra a través de nimeros adimensionales que
resultan de la combinacion de estas fuerzas. En la Tabla 1.3 se presentan algunos de los
principales numeros adimensionales que se utilizan en el estudio de procesos
metallrgicos y que incluyen a las distintas fuerzas promotoras de flujo.

Debido a los diferentes fendmenos que involucran el proceso de desgasificaciéon del
rotor inyector y con el objetivo de establecer las condiciones en las que es mas efectiva
la remocion de hidrégeno, se han desarrollado diversos modelos fisicos y matematicos
reportados en la literatura donde se simulan la dindmica de fluidos bifésica (liquido-
burbujas de gas) del proceso. Ademas, con el avance computacional, la modelacion
matematica del sistema de reactor bifasico se ha vuelto un camino viable para
investigar y caracterizar en una escala completamente industrial estas operaciones.
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Tabla 1.3. Algunos niimeros adimensionales titiles para el estudio de procesos metaltirgicos. En procesos
con rotores D es el didmetro del impulsory N es la velocidad de rotacion en rps.

Nu_mero . Férmula Cantidades que representa Aplicaciones
adimensional
DN? fuerza de inercia Comportamiento
Froude Fr = Tacional de olasy
g fuerza gravitaciona superficie libre
) _ _ Comportamiento
Froude Fr = pgDN fuerza de inercia de los fluidos de
modificado (Pl — Pg)g fuerza gravitacional los sist.em.as de
gas-liquido
ND? uerza de inercia
Reynolds Re = P ! - Flujo de fluidos
U fuerza viscosa
pN? fuerza de inercia La formacion de
Weber We =—— — — :
o fuerza de tension superficial burbujas
c impulso de difusividad
_ kP difusividad termica Conveccién
Prandtl Pr = K / forzada y libre
( ) X fuerzas boyantes
PL=Pg)99%  Fuerzas de tension superficial Forma de
Eotvos Eo o fuerz perf burbujas
U impulso de difusividad '
Schmidt Sc = p ) ae f Transferencia de
pDi; difusividad masa
kpdg transferencia total de masa Conveccién
Sherwood Sh = —— ,
D; difusividad molecular forzada y libre
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1.3.3. Modelados reportados en la literatura

El rotor inyector es un método de desgasificado que tiene una alta eficiencia comparada
con las otras técnicas ya que es capaz de generar finas burbujas creando una gran area
interfacial, altos tiempos de residencia y una mejor distribucion del gas (inerte) en todo
el bafio metdlico. Por esta razén es en uno de los procesos mas importantes en la
industria de la fundicién del aluminio, por lo que optimizar la productividad y el costo
de operacién a través del control de las variables y disefios de rotores es objeto de
estudio e investigacion.

Una de las principales herramientas mas poderosas para realizar estos es estudios y
entender a fondo los fenémenos de que ocurren durante el proceso es mediante la
Dinamica de Fluidos Computacional. Esta herramienta ha tomado cada vez mas
relevancia y aceptacion en la industria metaltrgica para la investigacion, optimizacién
y el desarrollo de nuevos procesos ya es capaz de predecir la estructura de flujo de
fluidos, distribucion de gas en el bafio, distribucién de la composicion quimica, campos
de temperaturas, etc. Sin embargo, para validar los resultados es necesario comparar
los resultados con mediciones experimentales ya sea en modelos fisicos, en plantas
piloto o mediciones directas del proceso.

Han sido varias las investigaciones a través de modelacién fisica y matematica de la
técnica del rotor inyector, que basdndose en el conocimiento de los fenémenos que
gobiernan el proceso se intenta encontrar las variables mdas significativas y las
condiciones a las que se produce el desgasificado mas eficiente. La modelacion es una
herramienta de la ingenieria que ha tomado mas relevancia en los ultimos afios, esto es
debido a la dificultad que tendria estudiar los procesos en planta porque en la fundicion
de aluminio prevalecen condiciones agresivas y es dificil lograr mediciones en campo.

Respecto a modelados matematicos, la revision hecha por Zhang [13, 14] considera
cuatro tipos de modelos que predicen la evolucién de la cinética de eliminacion de
hidrégeno con la desgasificaciéon de purga de gases, basandose en sencillos balances de
masa de hidrégeno, tanto en reactores continuos como en tipo batch. Estos modelos
asumen que el desgasificado es controlado por la trasferencia de masa del hidrégeno
disuelto en el lado del liquido en la interfase de 1a burbuja entre el liquido y el gas, donde
los principales parametros son la concentracidon de area interfacial y el coeficiente de
transporte de masa global que a su vez dependen de las condiciones de agitacion del
bafio como turbulencia, patrones de flujo y energia de agitacion. Estos modelos son
encontrados mas frecuentemente en la literatura y se conocen como modelos de
regresion experimental, donde los parametros cinéticos de drea interfacial y coeficiente
de trasferencia de masa se obtienen cuando las curvas de cinética de desgasificado
experimentales se ajustan a modelos cinéticos obtenidos del balance de masa. Dentro
de los modelos reportados se encuentran balances aplicados a remocién de magnesio
de aluminio [15], oxigeno en agua [9, 16-19] y oxigeno de la plata, donde se muestra
que la difusion en el lado del liquido de la interfase de la burbuja controla la cinética
[20] de hidrégeno disuelto en el aluminio [9, 21]. Estos modelos, al no estar basado en
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principio fundamentales del entendimiento del fendmeno, tienen la desventaja de que
los parametros cinéticos solo son validos bajo condiciones especificas del proceso y
podrian no ser extrapoladas a otros sistemas.

Otro tipo de modelo fue el realizado por Dantzing [22] que asume una columna de
burbujas de gas en de forma cilindrica dentro de otro cilindro concéntrico con un radio
mayor donde no hay burbujas de gas. La transferencia de masa dentro de la columna de
burbujas es mas rapida que fuera de la region (zona sin burbujas) debido a la
turbulencia promovida por las burbujas. El desgasificado es controlado por la difusion
de hidrégeno desde el cilindro exterior a través de la pluma de la columna de gas. Hay
que resaltar que este modelo no puede aplicarse a sistemas agitados con impulsores
rotatorios.

Modelos mas complejos desarrollados por Engh y Sigwrth [23-26] estan basados en un
balance inicial en un elemento de volumen donde se propone un parametro de
concentracion adimensional 1 /[%H]. Al inicio de la desgasificaciéon (Y /[%H] < 0.3) la
difusién de hidrégeno en una delgada capa del lado del liquido en la interfase liquido
burbuja controla la cinética de desgasificado, pero a largos tiempos (Y /[%H] > 2.0) es
controlada por el equilibrio termodinamico. Por lo que grandes cantidades de gas
purgante serian necesarias para remover el hidrogeno disuelto en aluminio debido a
bajos valores de su presion parcial en equilibrio dentro del metal fundido con bajas
concentraciones de hidrégeno disuelto, traduciéndose en una menor fuerza motriz para
llevar a cabo el desgasificado. Sin embargo, el modelo ain necesita del calculo del area
interfacial total de las burbujas de gas y el término de coeficiente de transferencia de
masa como un parametro cinético clave. Estos parametros de area interfacial y
coeficiente de trasferencia de masa has sido tema de estudio, ya que las cinéticas de
remocién de hidrégeno dependen de los valores de éstas dos cantidades.

En cuanto al tamafio de las burbujas de gas, se han realizado varias investigaciones
como observaciones visuales por conductividad o ultrasonido llevados a cabo en
modelos fisicos para determinar el tamafo de burbuja [18, 27, 28]. También mediciones
acusticas también has sido reportadas para medir tiempos de residencia [15]. Otras
técnicas para determinar los tamafios de burbuja localmente en modelos fisicos
agitados son colocando varios puntos de medicién con capilares de diametros
calibrados con un sistema de vacio. Las burbujas de gas son detectadas dentro del
capilar por un par de fototransistores LED [29]. La velocimetria de imagen de particulas
es una técnica que permite medir el tamafio de burbujas procesando imagenes
capturadas con una camara CCD de alta velocidad, se utiliza una fuente de iluminacién
emitida por lamparas tubulares de nedn que permite un contraste en la imagen para
detectar las sombras de las burbujas en un modelo de acrilico transparente [30].

Los modelos fisicos de agua han sido usados ampliamente para medir tamafios de
burbuja, pero se sabe que el aluminio liquido tiene una tensién superficial mayor que
la del agua por lo que también se presentaran burbujas de mayor tamafio en el aluminio.
Algunos autores sugieren que los tamafios de burbuja en aluminio liquido estan por
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debajo de 5 mm [25] y reportan correlaciones para tamafios de burbuja en sistemas
agitados con rotores, basados en la energia de agitacion. Otros reportan un gran rango
de burbujas pequefias cuando éstas se alejan del rotor y aumenta hasta al cuadruple de
su tamafo al aproximarse a la superficie libre debido a la coalescencia [18]. Los
tamafios de burbuja dependen del tipo de sistema para desgasificar (lanza, rotor
inyector o tapdn poroso) pero es independiente del tipo de gas de purga utilizado [31].
Por otro lado, se afirma que la potencia de la agitacién generada por el rotor sobre las
burbujas determina el grado de dispersion de ellas pudiendo presentar hasta cuatro
grados de dispersion [32, 33]. Otros parametros relacionados a las burbujas tales como
fraccién volumétrica de gas, tiempos de residencia y velocidades terminales de ascenso
son descritas por ecuaciones algebraicas [13, 16, 34].

Se han obtenido muchos valores de los coeficientes de trasferencia de masa a partir de
ajustes a ecuaciones cinéticas obtenidas de balances de masa y teorias estandar. Para
sistemas liquido con gas disperso donde se conoce el tamafio de burbuja, algunos de los
modelos mas utilizados son la teoria de capa limite de Frossling [35] o teoria de
Penetracion y renovacion de la superficie de Higbie [36]. También Lamont y Scott [37]
supusieron que la rapidez de renovacién de la superficie se puede aproximar por un
tiempo de contacto que expone a la burbuja de gas con el liquido y que depende de la
escala del movimiento turbulento, por lo que se utiliza la teoria de Kolmogorov de
turbulencia isotrépica, proponiendo asi el modelo de transferencia de masa de Eddy.
Calderbank [38] asumid que las burbujas tienen una interfase movil donde un flujo de
liquido relativo a la burbuja (diferencia de velocidades o slip velocity) controla la
renovacion de la superficie y el tiempo de contacto. Por ultimo Alves [39] basandose en
el modelo de Frossling de capa limite supuso la rigidez de la burbuja sin una capa movil
como tal.

El trabajo realizado por Lemoine [40] es significante ya que reporta correlaciones para
el area interfacial y coeficientes de transporte de masa obtenidos a partir de bastos
datos experimentales en reactores de diferentes tamafios, usando diferentes fluidos con
diferentes propiedades fisicas y empleando diferentes disefios de impulsores con
inyeccion de gas, tanto a través del rotor como por el fondo del reactor.

Los estudios realizados con CFD se han ido desarrollando recientemente para estudiar
procesos con rotor-inyector. Al resolver las ecuaciones de conservaciéon de masa,
momentum, turbulencia y especies quimicas para modelos de dos fluidos se logra
estimar los patrones de flujo, estructura turbulenta y distribucién de la fraccién
volumen de gas en estos reactores logrando buenas predicciones. Los modelos que se
utilizan mas cominmente son con el marco de referencia Euleriano-Euleriano y algunos
Euleriana-Lagrangiana. También son hechas tridimensionalmente utilizando diversos
softwares comerciales como FIDAP [41], Phoenics [42] o Ansys Fluent [43, 44] entre
otros [45]. Todas estas herramientas son usadas para entender el grado de agitacion
dentro de estos reactores, sin embargo, ain no estd completamente entendida la
conexion entre el flujo de fluidos y los fendmenos de transporte de masa. Como
resultado, no se ha predicho adecuadamente la remocion de inclusiones sélidas e
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hidrégeno disuelto. Warke [21] concluye un modelo CFD integrando la remocién de
inclusiones e hidrogeno, sin embargo, la simulacién de flujo de fluidos reportada en [43]
no es adecuada o convergida indicando que una adecuada representacion de la
dindmica de fluido aun es un reto para estos sistemas. Recientemente, se han hecho
varios esfuerzos por determinar localmente los valores de los coeficiente de
trasferencia de masa y concentracion de area interfacial mediante simulaciones CFD
como son los trabajos de Devi [46], Kerdouss [47], Gimbun [48] y Ranganathan [49]
quienes utilizan diferentes modelos de balance poblacional para determinar evolucion
y distribucion de tamafios de burbuja y comparar al mismo tiempo las diferentes teoria
descritas previamente. Una de las desventajas que tiene los modelos es que no se simula
la formacion del vortice y asumen una superficie libre plana ademas de usar sistemas
con mas rotores.

Respecto a modelado fisico, se han realizado experimentacién en modelos
transparentes con agua para medir patrones de flujo [44, 50, 51], cinética de
desgasificado [16, 17, 52, 53], mediciones de tiempos de mezclado [54-56], comparar
diversos disefios de rotor [17, 19, 50, 51, 57], mediciones de tamafio y distribucién de
gas [16, 18, 29, 31, 32] y mediciones del efecto de varios parametros operacionales tales
como el flujo de gas consumimos y velocidad de rotor [17, 52, 57, 58]. Una de las
técnicas mas usadas para medir los patrones de flujo y turbulencia es la velocimetria
por imagenes de particulas (PIV)[50, 51, 59-62], donde ademas se proponen formas de
estimar la disipacion de energia cinética turbulenta para sistemas agitados con rotor.
Algunos autores indican que los resultados de modelos fisico pueden ser facilmente
trasladados a nivel industria [63] otros advierten en usar la escala directa de los
resultados [16].

1.4. Objetivos

Estudiar la influencia de diferentes disefios de (rotores comerciales y propuestos en
trabajos anteriores) en el desempefio del desgasificado en sistemas equipados con la
técnica de rotor inyector para el desgasificado de aluminio.

Implementar el modelado numérico del trasporte de masa entre fases para predecir la
cinética de desgasificado en el proceso del rotor inyector.

1.4.1. Objetivos particulares

Modelar fisicamente el proceso del rotor inyector para medir patrones de flujo,
estructura turbulenta, distribucion de fase gas, forma del vortice y cinética de
desgasificado.

Modelar numéricamente el proceso del rotor inyector para predecir patrones de flujo,
estructura turbulenta, distribucién de la fase gaseosa y cinética de desgasificado.
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1.5. Hipotesis

La maximizacion de la cinética de desgasificado depende de las condiciones que
generen una mayor agitacion y turbulencia dentro del bafio. Como consecuencia de ello,
se obtendra un tiempo menor de desgasificado; ya que los patrones de flujo e intensidad
de la turbulencia del fluido gobiernan el transporte de masa y uniformidad quimica del
sistema.

Con el uso de herramientas propias de ingenieria de procesos, tales como modelado
fisico y modelado numérico, se pueden predecir cinéticas de desgasificado y proponer
o mejorar disefios de rotor.
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2. Metodologia

2.1. Modelado Fisico

En esta seccidn se describen las metodologias que fueron usadas para llevar a cabo el
modelo fisico, asi como para realizar las mediciones de flujo de fluidos y cinética de
desgasificado. El modelo fisico consistié en sustituir al aluminio liquido con agua, al gas
de purga industrial argdén por nitrégeno, y a la impureza indeseable del aluminio que es
hidrégeno disuelto por oxigeno disuelto en agua.

2.1.1. Criterios de similitud del modelado fisico

Se utilizé6 un modelo fisico de acrilico transparente con un espesor de 5 mm a escala
completa de un horno industrial que se ha usado previamente en otros trabajos [51, 58,
64, 65]. Se debe de puntualizar que es valido simular la remocién de hidrégeno del
aluminio con la remociéon de oxigeno de agua, tal y como lo sefiala Camacho Martinez y
colaboradores [50, 53]. También se debe sefialar que hay un acuerdo unanime en que
se pueden satisfacer las similitudes geométricas y dinamicas con un factor de escala 1:1
usando nuimeros de Reynolds y Froude modificado similares tanto para el aluminio
como para el reactor de agua. En este sentido, en un trabajo reciente de Tzanakis y
colaboradores [66] reforzo la idea aceptada de que el aluminio y el agua tienen un
comportamiento fluidodindmico similar.

Las dimensiones y los numeros adimensionales del modelo y del horno industrial
considerados en este trabajo de investigacion se muestran en la Tabla 2.1. En la
siguiente Tabla 2.2 y Figura 2.1 se presentan las caracteristicas del sistema estudiado.

Tabla 2.1. Niimeros adimensionales de olla industrial y modelo fisico.

Nu_mero . Olla industrial Modelo fisico
adimensional
Numero de
Reynolds (Re) 185,260 (220 rpm) 185,260 (400 rpm)
Numero de Froude
modificado (Fr") 0.009493 0.0009263
Numero de Weber 334179 185259
(We)
Niumero de Eotvos

0.0255 0.1347
(Eo)
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Tabla 2.2. Caracteristicas del sistema, dimensiones y condiciones de operacion.

Caracteristica Valores
Velocidad de rotacién (IV) 400 rpm
Flujo de gas (Q) 10 L/min
Didmetro de olla (D) 0.5m
Diametro de rotor (d) 0.166 m
Altura del bafio (H) 0.5m
Distancia del fondo a la altura del rotor (h) 0.166 m
N
Y
N
= H
- h
— L
o
4 D "

Figura 2.1. Representacion esquemdtica del modelo fisico, indicando la velocidad de rotacién [IV), el flujo
de gas (Q) y las dimisiones geométricas de la olla.

El vaso cilindrico de acrilico se coloc6 dentro de un tanque rectangular lleno de agua,
también de acrilico, para evitar distorsiones dpticas asociadas a la geometria cilindrica
del sistema. La flecha y los rotores fueron maquinados de material Nylamid®. El gas de
purga se inyect6 a través de la flecha hueca con un tanque de nitrégeno grado industrial
y se usa una junta rotativa para tal efecto. El flujo de gas para los experimentos con cada
rotor se mantuvo constante de acuerdo a la optimizacién hecha por Hernandez [67] con
un valor de 10 L/min. Para los experimentos empleando el PIV se us6 agua corriente.

Fueron cuatro los rotores que se exploraron en esta tesis, los cuales se presentan en la
Figura 2.2 con vistas laterales y desde abajo. El rotor A y rotor B, son disefios
comerciales de la empresa Foseco a los cuales se les denominara como rotor estandar
y rotor muescado respectivamente. Los rotores C y D corresponden a propuestas
hechas por este grupo, siendo el rotor C un disefio propuesto por Camacho [50, 53] y el
rotor D, parecido al rotor C pero redisefiado con un aspa mas con un angulo menor en
la seccion tronco conica, es propuesto en este trabajo.
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e) f) g) h)

Figura 2.2. Rotores estudiados en este trabajo. a) Rotor A (rotor comercial estdndar); b) Rotor B (rotor
comercial muescado); c) Rotor C (disefio propuesto de cuatro aspas); y d) Rotor D (disefio propuesto de
cinco aspas). Incisos e), f), g) y h) son las vistas desde la parte inferior de los mismos rotores A, B, Cy D
respectivamente donde se puede apreciar el punto de entrada de gas justo en medio.

2.1.2. Mediciones usando la técnica PIV

Para obtener los patrones de flujo generados por la accion de cada rotor en el sistema,
se uso la técnica de velocimetria por imagenes de particulas (PIV), con ayuda de un
equipo Dantec Dynamics®. El equipo consiste de una fuente laser de poder dual
LDY302 Litron que da una luz verde de longitud de onda de 527 nm usado al 65% de la
potencia total. Se usé una camara de alta velocidad CCD Speed Sense M320, 2MP Ametec
para adquirir imagenes y con un filtro de 550 nm para evitar los reflejos verdes
emitidos por las burbujas que podrian interferir con la luz emitida por las particulas
trazadoras, de tal manera de sé6lo captar la luz emitida por las particulas esféricas de
poliamida de 20 um recubiertas de rodamina B que tiene un color rosa mexicano. La
combinacién del verde con rosa mexicano de la luz emitida por las particulas
corresponde precisamente a la longitud de onda del filtro (550 nm).

En la Figura 2.3a se muestra una fotografia del arreglo experimental con todos los
componentes, mientras que en la Figura 2.3b se presenta un esquema del mismo
arreglo experimental. En la Figura 2.4 se presenta un esquema del sistema donde se
llev6 a cabo la medicién de PIV en dos dimensiones, en el cual se sefialan los planos
horizontales y se definen sus alturas para cada medicidn de patrones de flujo para cada
caso de estudio. Como los planos de interés para obtener el flujo de fluidos son
transversales, es decir, estan escondidos para la visiéon de la cAmara, se utiliz6 un espejo
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en la parte inferior del tanque de acrilico a un dngulo de 45°, mientras que una hoja de
laser de 1 mm de espesor se disparé de manera horizontal para iluminar cada plano
como se representa en la Figura 2.3b. Esto implic6 un detallado movimiento vertical del
laser y desplazamiento horizontal de la camara. El 1aser se movia con una mesa moévil y
la camara con el sistema traverse del equipo PIV. También hubo que asegurarse que
todas las partes del sistema estuvieran nivelados con ayuda de varios niveles de
burbuja. Otro detalle para la obtencién de buenas mediciones fue aislar el tanque de
acrilico con cartulinas negras para evitar posibles reflejos de luz del mismo laser u otras
fuentes de luz que pudieran alterar significativamente las mediciones de patrones de
flujo.

Tacémetro dlgltal -_ﬁ Flujometro
Unidad éptica laser Modelo f151c9 ------------------
. > e - SE| P

;" Smcromzador Hoja laser

horizontal

ag @ 4

Compresora

Espejo a 45°
Computadora de la horizontal
Camara CCD de

alta velocidad
b)

Figura 2.3. a) Configuracién experimental para obtencién de mediciones con PIV en planos horizontales:
1) computadora conectada con sincronizador; 2) fuente de poder; 3) unidad dptica laser; 4) mesa
levadiza; 5) sistema traverse para ajustar distancia de la cdmara; 6) cdmara CCD de alta velocidad; 7)
modelo fisico de acrilico sobre un soporte metdlico y aislado de fuentes externas de luz; 8) espejo colocado
en dngulo de 45° con respecto a los planos horizontales; 9) junta rotativa y motor; y 10) compresora para
inyectar aire o gas purgante. b) Diagrama esquemdtico para PIV.
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Figura 2.4. Planos horizontales donde se midieron los patrones de flujo con la técnica PIV, donde H, pasa
por debajo del rotor, H, estd a la altura del rotor, H; un plano por encima del rotor y a mitad de la altura
de liquido y H, es un plano cercano a la superficie a tres cuartas partes de la altura de liquido.

La técnica PIV 2D requiere una calibracién que consiste en adquirir una imagen del
plano de mediciéon que incluya un patrén con distancia precisa y conocida (una regla),
esto para poder convertir las mediciones de pixeles a mediciones en sistema métrico.
Para cada plano medido en el sistema se tiene que realizar una calibracién individual,
puesto que las distancias entre la camaray el plano varian.

De esta manera, se tomaron 701 fotografias en modo “single frame” a una frecuencia
700 Hz para cada experimento. Los datos obtenidos fueron procesados con ayuda del
software Dantec Dynamics v4.2 aplicando una secuencia de cinco pasos y
procesamiento numérico adicional en cddigo Python para obtener los patrones de flujo
finales, contornos de lineas de corriente y contornos de energia cinética turbulenta. La
secuencia de procesado en el software consisti6 en: 1) Definir la mascara o
enmascaramiento para descartar las zonas sin interés y dejar las zonas deseadas para
el estudio de flujo de fluidos (por ejemplo se eliminé el rotor sélido de las fotografias);
2) Utilizar un procesamiento estadistico conocido como correlacién cruzada el cual
consiste en correlacionar las luces emitidas de particulas en un par de imagenes
separadas un por un tiempo 1/700 s en un area de interrogacion de 32x32 pixeles con
un 25% de traslape. 3) Sigue un procesamiento llamado “peak validation” que sirve
para eliminar aquellos vectores que son al menos 1.5 veces mayores al promedio de
todos los vectores vecinos; 4) Usar el procedimiento “average filter” se usé para
eliminar los vectores que no estan alineados a la direccion del flujo y, 5) Obtener un
promedio de todas las imagenes con la herramienta “vector statistics”. Para visualizar
obtener imagenes de los resultados del posprocesamiento se utilizé el software Tecplot.
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2.1.3. Mediciones de cinética de desgasificado

Para los experimentos de cinética de desgasificado se utiliz6 agua destilada, la cual fue
saturada con oxigeno a través de la inyeccion de aire mediante un compresor y con el
rotor girando. La saturacidon de oxigeno en agua presenta valores de concentracién de
alrededor de 6 ppm de 0, a temperatura ambiente. Después de esta saturacion, se retir6
la inyeccion de aire y se pauso la marcha el motor. Se volvid a hacer girar el rotor a 400
rpm y cuando se alcanzaba un estado cuasi estable en el flujo de fluidos, se llevaron a
cabo las desgasificaciones. El nitrégeno industrial inyectando es de una pureza del
99.9% con un flujo de 10 L/min. Las condiciones de flujo de gas y velocidad de giro se
escogieron a partir de trabajos previos (ver Tabla 2.1 y Tabla 2.2) [67].

Las mediciones se hicieron con un oximetro marca Hanna modelo HI 98194, el cual
tiene la funcién como adquisidor de datos y puede ir registrando las concentraciones
en partes por millon cada 5 segundos. El oximetro lleva una sonda también marca
Hanna, modelo HI 7698194 y electrodo para mediciones de concentracion de oxigeno
Hanna modelo HI 7698194-2. También en cada experimento se corroboraba la
velocidad de rotacion con un tacometro digital DT-2234C* (se usaba también para las
mediciones de patrones de flujo con PIV). Debido al tamafio del electrodo para medir la
concentracion de oxigeno en agua, se decidié sumergirlo a una profundidad tal que no
alterara de manera considerable el patrdon de flujos desarrollado y a una distancia radial
de 10 cm de la pared. Es importante mencionar que se tiene que estar agitando
levemente la sonda para evitar que burbujas de gas purgante queden atrapadas entre
la membrana del electrodo y su proteccion de acrilico, ya que provocaria lecturas
erréneas de concentracion cero de oxigeno. En la Figura 2.5 se muestran unas fotografia
y un esquema de la configuraciéon experimental y en la Figura 2.6 se muestran los
equipos de medicién usados durante una experimentacion.

Tacémetro digital E_’J\ Flujometro
& P

Sonda de
oximetroN\g

Oximetro
digital Compresora

Modelo fisico gas purgante

a) b)

Figura 2.5. Configuracion experimental para las mediciones de cinética de desgasificado. a) Fotografia de
los equipos durante una corrida experimental: 1) oximetro, 2) compresora, 3) sonda de oximetro, 4) junta
rotatoria y motor, 5) modelo fisico y 6) tanque con nitrégeno. b) Esquema de los equipos para las
mediciones experimentales.
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Figura 2.6. Equipos utilizados para la experimentacion y medicidn de concentracién de oxigeno disuelto en
agua. a) Flujémetro Palmer; b) Tacémetro digital DT-2234C™ y ¢) Oximetro digital Hanna HI 98194 con
su respectiva sonda HI 7698194 y electrodo para medicines de concentracién de oxigeno HI 7698194-2.

Los datos registrados con el equipo se procesaron posteriormente adimencionalizando
los valores de concentracién dividiendo cada valor de concentracién instantanea de
oxigeno sobre el valor de la concentracidn inicial o de saturacion de oxigeno para cada
experimento.

Por ultimo, los datos normalizados se ajustaron a un modelo cinético con el programa
TableCurve 2D v.01 para obtener los pardmetros cinéticos experimentales. Se asumio
una cinética de primer orden con la siguiente ecuaciéon de decaimiento:

* —ct
C*=a+be Ec. 2.1

Donde C* es la concentracién adimensional de oxigeno, t es el tiempo en segundos, ¢
contiene a los pardmetros cinéticos del coeficiente de transporte de masa y el area
interfacial k;A = c; y a y b son la razén de concentracidn inicial (saturacion) y final
(equilibrio) a las que puede llegar el sistema de estudio, si el tiempo t es igual a cero,
entonces Cinicqr = @ + b, y si el tiempo tiende a infinito entonces Cggyiiiprio = a-
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2.2. Modelado Numeérico

El sistema a modelar matemdaticamente ya fue presentado esquematicamente en la
Figura 2.1 y las caracteristicas geométricas y dimensiones se presentaron en la Tabla
2.1. Se trata de un reactor de desgasificado tipo batch en donde hay dos fases, una fase
continua liquida y una fase gaseosa dispersa. En esta tesis se model6 el modelo fisico
del rector de aluminio, por lo que la fase liquida es agua mientras de la gaseosa es
nitrégeno.

Como es un sistema que tiene un eje y un rotor que gira a ciertas revoluciones por
minuto mientras que el resto del sistema no gira, se decidié representar la fluido
dinamica del sistema en estado transitorio, resolviendo simultineamente la ecuacién
de conservacién de masa y las ecuaciones turbulentas de Navier-Stokes bajo la técnica
numérica denominada como multiples marcos de referencia, por sus siglas en inglés
como MRF (Multiple Reference Frame). En la Figura 2.7 se muestra el sistema con las
regiones donde dos diferentes marcos de referencia aplican: a) un marco de referencia
en rotacién aplicado a la flecha y al rotor, que esta claramente separado de los fluidos;
y b) un marco de referencia fijo para los dos fluidos. Ambas regiones interactiian para
dar continuidad al sistema a través de una capa delgada de 1 cm de espesor de fluido y
que conecta ambos marcos de referencia. El sistema de flujo de fluido bifasico gas
liquido se resolvi6 usando la técnica bifasica conocida como Euleriana, la cual consiste
en resolver dos conjuntos de ecuaciones de conservacion, uno para cada fase y donde
existen términos fuente interfaciales mediante los cuales se intercambia masa y
cantidad de movimiento entre las fases.

El planteamiento del modelo involucra suposiciones, establecer las ecuaciones
gobernantes que rigen los fendmenos de interés y las condiciones iniciales y de
frontera. Todos estos aspectos del planteamiento se describen a continuacion.

2.2.1. Suposiciones

Con el propdsito de simplificar la complejidad del sistema, se plantearon las siguientes
suposiciones.

e Las propiedades fisicas de todos los fluidos presentes en el sistema se toman
como constantes, lo cual implica trabajar con fluidos newtonianos e
incompresibles.

e La fase liquida se considera una fase continua mientras que la fase gaseosa se
considera como una fase dispersa inter penetrada en el liquido. Precisamente
ésta caracteristica es la que distingue a la técnica Euleriana de modelado
matematico y representa muy cercanamente al sistema real de desgasificado,
por lo cual es una buena aproximacion.
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e El gas interpenetrado se considera que tiene forma esférica rigida con diametro
constante de 1 mm. Esta suposicion se realizé después de un andlisis de tamafios
de particula en el modelo fisico reportado [51].

e El sistema se considera isotérmico, lo cual implica que no hay gradientes de
temperatura. Esta suposiciéon también es buena puesto que la gran agitaciéon que
hay en estos reactores reduce los gradientes internos de temperatura
promoviendo bafios homogéneos. En el caso de un modelo fisico de agua a
temperatura ambiente por supuesto también es una buena suposicion.

e Todas las paredes son impermeables y se establece la condicién de no
deslizamiento para el fluido, tanto en paredes estaticas como en paredes
moviles. Ademas, se usaron las funciones pared estandar para conectar la region
laminar cerca de las paredes con el nucleo turbulento del fluido.

e La turbulencia solamente se presenta en la fase liquida y ésta puede ser
representada con el modelo de turbulencia RNG k — ¢ disperso.

2.2.2. Ecuaciones gobernantes

2.2.2.1. Conservacion de materia para las fases liquido y gas

Las ecuaciones de conservacion de masa para el liquido y para el gas son:

a —
3 (@p) + V- (V) =0 Ec.2.2

0 o
g(“gpg) + V- (agpgly) =0 Ec.2.3

Donde |y g denotan la fase liquida y gas, respectivamente, ag, pg ¥ I_/; es la fraccion
volumen, la densidad y la velocidad de la g-ésima fase, respectivamente.

En la técnica Euleriana las fases comparten el volumen de cada celda, sin embargo, se
tiene que conservar la materia, lo cual se asegura si la suma de las fracciones volumen
de las n fases presentes en una celda sumen la unidad:

n
Z aq =1 Ec.2.4

q=1

27



2.2.2.2. Ecuaciones de conservacion de cantidad de movimiento
(ecuaciones turbulentas de Navier-Stokes)

Las ecuaciones conservacion de momentum para la fase liquida y gaseosa se presentan
en forma vectorial en la Ec. 2.5y Ec. 2.6:

a — - — — 5 N
a(alPlVl) + V- (apViV) = —aVp + V * o VVioy + ayp g + Fig + Ry Ec.2.5

a - - — — N -
E(agpg]{g) +V- (dgngng) = —(Zng +V- .ugVVgag + agpgg + Fgl + Rl Ec. 2.6

Donde p, ug y pesr representan presion, viscosidad del gas y la viscosidad efectiva

respectivamente. Los términos Fy; y Fy representan la trasferencia de momentum

interfacial entre el gas y el liquido y ambos intercambios son del mismo valor, pero de
signo contrario. Finalmente, R; representa la fuerza centrifuga y la fuerza coriolis en la
region con el marco de referencia rotatorio, que se definira mas adelante. De izquierda
a derecha ambas ecuaciones presentan los términos transitorio, convectivo, gradiente
de presion, viscoso y de dispersion turbulenta, gravitatorio, fuerzas interfaciales y el
término fuente para el marco de referencia rotatorio.

La viscosidad efectiva i.fr es la suma de la viscosidad molecular del liquido y; y la
viscosidad turbulenta y; de acuerdo a:

MHefr = My + Ut Ec.2.7

Las fuerzas interfaciales se pueden expresar como:

-

Flg:Fgl:qu:qu(Vp_sz) Ec. 2.8

Donde los subindices p y q pueden ser [ y g mientras que K, es el coeficiente de
intercambio de momento entre el liquido y el gas definido por la ecuacidn:

Kig = Kg = 61 g Ec. 2.9
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Donde d; es el diametro de burbuja, A es un parametro que se conoce como
concentracion de area interfacial (area interfacial dividido por unidad de volumen, Ec.
2.11), C¢ es la funcion de arrastre (Ec. 2.12) que se expresa en funcion del coeficiente
de arrastre (Cp), ng es la modificacion del arrastre basado en la correlaciéon de Brucato,
y T4 es el tiempo de relajacion de la particula (Ec. 2.10).

L
g 18//‘[ Ec. 2.10
6ag
- dy Ec.2.11
CpRe
Cr = 24 Ec.2.12

Donde Re es el numero relativo de Reynolds que incluye la velocidad relativa (I7l — 179).
En este trabajo se tomo el coeficiente de arrastre de la correlacion de Schiller-Nauman:

24(1 + 0.15Re®687)
Co = Re < 1000
D Re Ec. 2.13

0.44 Re > 1000

Por ultimo, el término de la fuerza Coriolis y centrifuga en el marco rotatorio de
referencia (R;) se describe a continuacion:

R, = —2a;p;N X 1_51 —apN X (N X ?) Ec. 2.14

En donde N es la velocidad angular y # es el vector de posicidn radial. Este término es
necesario para transformar los flixes de masa y momentum del marco de referencia
rotatorio al marco de referencia estatico.
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2.2.2.3. Modelo de turbulencia RNG k — ¢ disperso

El modelo de turbulencia RNG k — ¢ disperso para un sistema bifasico con burbujas
dispersas en una fase liquida continua toma en cuenta exclusivamente la turbulencia en
la fase liquida. El modelo consiste de dos ecuaciones de conservacion adicionales: una
que representa el balance de energia cinética turbulenta k y otra que representa la
conservacion de su rapidez de disipacion €:

0 .
E(szplk) +V- (“lPlsz) =V (alak.uefka) + a;Gy — aipie + ally Ec.2.15

0 ,
s (pie) +V - (aipeV)
2 Ec. 2.16

£ €
=V (“las#effvs) + alcleEGk — a;Coepy T a R, + oyl

En donde Gy, es la transformacién de energia cinética tubulenta debido a los gradietnes
de velocidad, las constantes Cyu » Cig Cye tienen valores de 0.085, 1.42 y 1.68,
respectivamente. Los numeros de Prandtl inversos para k y € son a; y a, con el mismo
valor de 2.5. El enlace entre el modelo de turbulencia entre el modelo de turbulencia y
las ecuaciones de Navier Stokes se hacen con el calculo de la viscosidad turbulenta, la
cual se calcula para sistemas con alto nimero de Reynolds en el modelo RNG disperso
como:

k2
Heo = PCH? Ec.2.17

La viscosidad turbulenta se afecta por la rotacién del fluido y, por lo tanto, se puede
mejorar su prediccién usando una modificacién en el modelo donde la viscosidad
turbulenta calculada por la Ec. 2.18, es afectada por una funcion (f):

k
Ut = Ueof (as'ﬂ' E) Ec.2.18

Donde se aprecia que f es funcion tanto de () que es un ndmero caracteristico del giro
como por a, que tiene un valor constate de 0.07.
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El término R, de la Ec. 2.16 funciona como en el modelo k — & para modelar flujos
deformados, pero para flujos deformados rapidamente éste término lo que hace en el
modelo RNG es dar menor viscosidad turbulenta y por lo tanto reacciona mejor a los
efectos de la deformacion rapido o a los flujos con mucha curvatura que con el modelo
k — ¢ estandar. Este término se calcula como:

_ Gupn*( = n/mo) €2
€ 1 +,3T[3 k Ec. 2.19

Donde n = Sg—k, No =438,  =0.012, S = (ZSijSij)l/z y Sij es el tensor de rapidez de

deformacion.

Finalmente, de acuerdo al modelo de Sato, hay una contribucién de la fase dispersa a la
turbulencia del liquido:

- 2
I, = CksalKgllVg - Vll Ec.2.20

Iy = Cea — 1T Ec.2.21
9

Donde C;; =0.45yC,. =0.75.

2.2.2.4. Conservacion de especies quimicas

Este trabajo tiene como parte original respecto a trabajos previos de este mismo grupo
la solucién del problema de transporte de masa asociado al proceso de desgasificado,
en el que un gas disuelto en el liquido es removido a través de la intercara entre el
liquido y las burbujas de gas de purga. Esto requiere la solucién de la ecuacion de
conservacion de especies quimicas en el liquido y para el gas removido en las burbujas:

d = Mt

a(“zpzwi,z) + V- (apViwyy) = V- ay | oDy + sc, Vwg; + Ry, Ec. 2.22
0 ~
3t (agpgwig) + 7 - (agpgVawig) = V- agpgDigVwis + Rig Ec.2.23
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Donde w; 4 y D; 4 son la fracciones masa y coeficiente de difusion molecular de la especie
I, que en nuestro caso es oxigeno (tanto para el liquido, [, como para el gas, g); Sc; es el
numero de Schmidt turbulento (Sc; = u¢/D; ) el cual tiene un valor constante de 0.7.
Los términos fuente para el transporte interfacial entre la fase liquida y la fase gas son
R;; y R; 4 siendo estos equivalentes, pero de signo opuesto y se expresan como:

Ry = —Ryg = ki A(p;; — pit) Ec. 2.24

Donde p;; y p;, son la concentracion final e instantanea de la especie trasportada en la
fase liquida dada en kilogramos por metro cubico, y finalmente k; es el coeficiente de
transferencia de masa. Este pardmetro k; es clave para describir correctamente la
cinética de desgasificacion y tiene que incluir los fenémenos convectivos y difusivos que
existen de los dos lados de la intercara liquido-burbuja. Este pardmetro debe capturar
también el mecanismo controlante del proceso de desgasificacion que puede ser la
difusién de especie i del lado del liquido, la difusion de esa especie del lado del gas o un
control mixto de difusiones de ambos lados de la intercara.

Existes teorias y correlaciones cominmente usadas para tratar de predecir con
precisidon los valores de k; . En la siguiente seccién se presentan las diversas formas en
que se calcula el coeficiente de masa local basado en modelos reportados en la
literatura.

2.2.2.5. Modelos de transferencia de masa
e Teoria dela Penetracion:

El coeficiente de transferencia de masa se considera solo en el lado del liquido con
burbujas de didametro conocido y con renovacion de superficie. La teoria de Penetracion
de Higbie [36] lo representa de la siguiente manera:

2 |Dj;
k,=— [— Ec.2.25
V|| te e

La renovacion de la superficie se determina por el tiempo de contacto (t.) entre la
burbuja y el seno del liquido. En el modelo de Penetracidon se calcula basandose en una

turbulencia isotropica como t, = \/v;/¢. Reescribiendo la ecuacién anterior:
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kpenetracic’m _

c 0.25
——Dzois( ) Ec.2.26
L \/E ) .Vl A

Donde v; es la viscosidad cinematica del liquido. Al resolver las ecuaciones de
conservacion de movimiento turbulentas se puede determinar el valor local de ¢ y asi
obtener valores de coeficiente de transferencia de masa local. Las propiedades del
fluido permanecen constantes [37].

e Teoria de Deslizamiento (“Slip”):

Un refinamiento al modelo de Penetracion asume que k; esta relacionada con la rapidez
de renovacion de la superficie, es decir, el resultado de la exposicion de la interface de
la burbuja de gas con el liquido tiene un tiempo de contacto dado por la turbulencia
generada. Por lo tanto, el mecanismo de transferencia de masa en la fase liquida es
debido a la renovacion de liquido en la superficie de la burbuja. Se representa como
k, = \/D;;s, déonde s es la rapidez de renovacion de la superficie. Calderbank [38]
asumi6 que la rapidez de renovacion de superficie y el tiempo de contacto dependen
del flujo promedio de liquido en relacién a la burbuja, lo cual puede expresase en
términos de tamafio de burbuja promedio y de la velocidad relativa:

Ec. 2.27

e Modelo Rigid:

En este estudio también se calcul6 k; usando el modelo Rigid propuesto por Frossling
[35] basado en la teoria de capa limite laminar:

|I71 B Vgl D2/3v—1/6

d il Vi Ec. 2.28

Donde c es una constante con valor de 0.6. Se ha reportado experimentalmente que los
valores de la constante ¢ pueden ser entre 0.42 a 0.9 [29, 68, 69]. En este trabajo es
mucho mas accesible el modelo Rigid ya que involucra parametros conocidos y es, por
lo tanto, el modelo que se usé para el calculo del coeficiente de masa.
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e Modelo Eddy:

Otra forma de eliminar las dificultades que presenta la teoria de la penetracién al
tiempo de residencia constante, y particularmente en un flujo turbulento, es entender
que el tiempo de residencia de los elementos de fluido en la interface varia siguiendo
una determinada funcion de distribucion s, como ya se ha planteado, dando k;, = ,/D; s.
El modelo de Eddy ha sido desarrollado para establecer una conexion entre el
coeficiente de trasferencia de masa y parametros accesibles facilmente. La turbulencia
crea pequefios elementos de fluido llamados eddies primarios, los cuales contienen la
mayor parte de la energia cinética turbulenta y son inestables. Estos eddies se
romperan en eddies mas pequefios hasta que eventualmente toda esa energia se disipa
en el flujo viscoso. El movimiento aleatorio de los eddies es el responsable de los
transportes de masa, momentum y energia. El modelo Eddy grande propuesto por
Fortescue y Pearson [70] asume que los eddies grandes dominan el proceso de
trasferencia de masa ya que ellos contienen la mayoria de energia cinética turbulenta.
Por el contrario, el modelo de eddies pequefios considera que los eddies en la intercara
son usualmente pequefios en la intercara y por lo tanto son mas importante que los
grandes para el transporte de masa. El modelo de Eddy grande es:

eI = 147 Ec.2.29

Donde u” es la velocidad fluctuante y L es una longitud de caracteristica del tamafio de
Eddy grande.

El modelo de Eddy pequefio es:

Loddy _ ppos B 0.25
L - il Ec. 2.30

Donde K es un valor constante igual a 0.4.
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2.2.3. Condiciones iniciales y de frontera

El modelo matematico planteado en la seccién anterior requiere de condiciones de
frontera y condiciones iniciales para resolver el conjunto de ecuaciones diferenciales
parciales y asi obtener la solucién particular.

Debido a la geometria simétrica de los rotores fue posible representar solamente una
parte del dominio del sistema ya que la configuracion espacial y patrén de flujo se repite
de manera periodica en la direccion angular cada cuarto de circunferencia y el nuevo
disefio (rotor de cinco aspas, rotor D) tiene una periodicidad cada quita parte de
circunferencia. Las fronteras y dominios del sistema se presentan graficamente en la
Figura 2.7.

En la Tabla 2.3 estan representados matematicamente los valores que toman las
variables. Basicamente expresan: impermeabilidad y no deslizamiento de fluido en
todas las paredes; funciones pared estandar que interpolan los campos de velocidad
desde laregion turbulenta hasta la region laminar cerca de las paredes; frontera abierta
a la atmésfera con una presion atmosférica fija; entrada de gas a velocidad constante
correspondiente al flujo utilizado; condiciones periddicas ciclicas en direcciéon angular
y velocidad de rotacion en las paredes dentro de la zona que corresponde a una capa
delgada de 1 cm de fluido que intercambia momentum entre el cuerpo que rota y el
fluido dada por el modelo MRF (multiples marcos de referencia).

Pared Salida X
'Y

Superficie
libre
Dominio rotatorio
(MRF) ‘lecha
Donjini
estati Rotor
ronteras
eriodicas

Figura 2.7. Representacion esquemdtica de las condiciones de frontera y dominios del sistema
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Tabla 2.3. Resumen de los valores de cada variable de velocidades, turbulencia y fases eulerianas en las
condiciones de frontera presentadas en forma matemdtica.

Variable Flecha Rotor Pared Fondo Boquilla Outlet Sup_erﬁcne Fr(l)n.tera
libre ciclica
av. av. av,
v, 0 0 0 0 0 nl_ AL rl _
mt oz =0 oz 0 30 0
av, av av
|4 0 0 0 0 0 9 _ —ng _ 9 _
= oz 0 9z a0 0
Vg, |
Vo, WV, 96 9=
Vo, Vflecha Vrotor 0 0 0 0z =0 0z =0 _ an_l
=g lo=o
av, av, Vo ilog—oe
Ve,g Vflecha Vrotor 0 0 0 8.9 =0 8.9 =0 _9,1'9 0
0z 0z = Vo,1lo=00°
av, av,
v, 0 0 0 0 0 0 zl - L
z,l 9z 0 EY: 0
Q s v, v,
v, 0 0 0 0 - z9 _ Z9 _
e Ainlet Nodo 0z a0
interno
a ? ? aal_o aal_o 0 0 6al_0
: o o ar 9z 20
aﬂ 6& Ja Ja 1 Ja
ay ar ar —J=0 —=Z=0 1 - —2=0
= = ar aZ [leatm] 09
ok ok 0 (funcién 0 (funcién ok ok ok
k =0 3,=0 pared pared Kintet 5, =0 5, =0 55 ="
n n estdndar)  estdndar) z z
£ ok _ 0 ok _ 0 ’ (chll:eCt;OH ’ (/ZJ::(;O” £ O¢ _ 0 O¢ _ 0 Oe _ 0
" on P P intet 9z 9z 20

estdndar)  estdndar)

Las condiciones de frontera para el modelo de transporte de masa se presentan en la
siguiente Tabla 2.4. En resumen, no hay flujos de especies quimicas en las paredes, rotor
y flecha debido a la condicién de impermeabilidad; para las fronteras ciclicas y de
superficie libre los gradientes en la direccién normal a esas fronteras son cero; para la
boquilla (inlet) solo se esta inyectando gas con nitrégeno en el total de su composicion
y para la salida solo se permite que escape gas con un flux y composicion evaluada en
la frontera.
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Tabla 2.4. Resumen de las condiciones de frontera de las variables de especies quimicas en coordenadas

cilindricas.
Variable Flecha Rotor Pared Fondo Boquilla Outlet Su;l)ie]e;:Zae Fz;)git::a
d
W01 OWoy, Iwo, Woy. Hout 0 dw,,, 0wo, 1
Wo,,1 or or 6—2 =0 0z 0 0z —a 22 =0 602’ =
=0 =0 r =0 Z
aWOZ g aWoz g dwo
%9  Z7%4  Jw — %29 aw, ow,
Woyg ar ar % =0 0z 0 'DngrZWOZ,g % =0 a‘;z'g =0
a
Ot O W, 1 OV Ml o 0wy, 1 oW, 1
Wi, or or 6—2 =0 0z 0 0z e 2 =0 3 2 =
=0 =0 r = Z 7]
aWNz g aWNz g dwy,
1 T 6WN —29 aWN aWN
w 29 _ 1 p V‘ w 29 _ 29 _
N2.g =%r =%r ar 0 =62 9V9.2WN3 g 37 0 50

El problema se plante6 en dos partes: a) primero se resolvié la dinamica de fluidos,
turbulencia y fases eulerianas y b) una vez alcanzada la convergencia y lograr un estado
cuasi estable de los patrones de flujo, se resolvi6 exclusivamente el modelo transporte
de especies quimicas.

De esta misma manera se explican en dos pasos las condiciones iniciales:

a)

b)

Pararesolver el flujo de fluidos se tienen condiciones iniciales que corresponden
a un liquido estatico hasta una altura de 0.5 m sin fraccién de gas dispersa y un
gas estatico por encima del nivel de liquido (todos los componentes del vector
de la velocidad de ambas fases son cero).

Para el transporte de especies quimicas las condiciones iniciales de velocidades,
turbulencia y fracciones volumétricas de fases son las corresponden a las
obtenidas en el dltimo paso de tiempo del problema anterior (estado cuasi
estable) y ya no se resuelven. Como condicidn inicial de las especies quimicas se
tiene que: todos los nodos con agua por debajo de la superficie libre tienen una
concentracion de saturacion de oxigeno, el gas disperso en el agua se considera
solo como nitrogeno y el gas por encima de la superficie tiene la composicion del
aire.
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2.2.4. Propiedades fisicas de los materiales
Las propiedades fisicas de cada material son requeridas para la descripcién adecuada

del fendmeno fisico con la modelaciéon matematica. Los valores se presentan en la Tabla
2.5, tomados a condiciones normales de presién y temperatura [71, 72].

Tabla 2.5. Propiedades fisicas de los materiales utilizados.

. Viscosidad Viscosidad Coeficiente de difusion
Densidad dinimica cinematica molecular del oxigeno
Material kg 2 2
[_ kg m m
W < B
m-s S S
Aire 1.225 1.7894 x 1075 1.4607 x 107° -
Agua 998.2 1.0030 x 1073 1.0048 x 10~° 2.10 x 107°
Nitrégeno 1.138 1.6630 x 1075 1.4613 x 107° 2.02 x 1075
Oxigeno 1.2999 1.9190 x 1075 1.4763 x 107° -
2.2.5. Solucion numérica del modelo matematico

La enorme dificultad que representa resolver el conjunto de ecuaciones diferenciales
parciales del modelo matematico exige el uso de herramientas de simulacién numérica.
La dindmica de fluidos computacional se utiliza como principal herramienta para
obtener la solucion numérica del modelo. En este trabajo las simulaciones fueron
llevadas a cabo con el software comercial Fluent ANSYS® version 16.2.

Al igual que otras aplicaciones CFD, Fluent resuelve las ecuaciones de conservacién
mediante la técnica numérica de volumen finito. A grandes rasgos la técnica numeérica
consiste en discretizar el dominio (geometria) en un numero finito de elementos de
volumen dentro de los cuales se integran las ecuaciones de conservacién en cada
elemento generando un sistema de ecuaciones algebraicas que se pueden resolver con
métodos numéricos iterativos hasta alcanzar un criterio de convergencia.

2.2.5.1. Geometria y malla

Las geometrias de los rotores que se usaron fueron de disefios realizados en un trabajo
previo (ref winer) con el software CAD SolidWorks y se importaron a la herramienta de
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CAD de ANSYS Desing Modeler. Una vez importada la geometria de cada rotor se
construyé el resto del dominio con las herramientas que dispone la aplicacion. Se
comenzoé con colocar la geometria del rotor a la altura de trabajo y alienar el eje axial
del rotor con el eje coordenado z, esta alineacion es necesaria para poder usar la técnica
MREF ya que el eje z debe ser el eje de rotacion. Después se dibujaron sketches de los
contornos de la base del tanque y la flecha rotativa para ser extruidos a la altura del
tanque de tal manera que se pueda hacer una operaciéon booleana de sustraccién entre
los cuerpos y quede solamente el dominio del fluido (ver Figura 2.8 a-b). Se dibujé un
perfil rectangular que rodea al rotor para aplicar una operacion “revolve-slice” para
dividir el dominio y crear una capa de fluido que proporcionara el movimiento rotatorio
al resto del sistema (Figura 2.8c). Posteriormente se dividié el dominio en secciones
mas pequenas con la herramienta “slice” a partir de las caras del dominio rotativo para
asf tener un mejor control de mallado en el siguiente paso (Figura 2.8 d-e). Por ultimo,
se seleccionaron todos los cuerpos para formar una sola parte y asi el programa
interprete todas las partes como un dominio de fluido.

Figura 2.8. Ejemplo del procedimiento sequido para la creacion de la geometria. a) importacion de la
geometria y extrusion de la flecha y volumen del reactor; b) dominio de fluido después de la operacién
booleana de sustraccién de la flecha y rotor; c) creacién del domino rotativo; d) ejemplo de aplicar la
herramienta slice para subdividir el dominio a partir de la capa de fluido creada; y e) geometria final con
subdivisiones para tener mejor control del mallado.

La discretizaciéon se hizo con un mallado que se gener6 usando la herramienta Mesh
donde como primer paso es poner nombre a las caras como condiciones de frontera
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como se mostro en la Figura 2.7. Es importante nombrar los cuerpos de los dominios
para diferenciar el dominio rotativo del dominio estatico, lo que conlleva a que solo las
caras periddicas tienen que nombrarse para cada dominio y diferenciar entre cada cara
de la condicion ciclica. Esto es para poder establecer las fronteras ciclicas en el setup.

Con diferentes técnicas de mallado y discretizaciéon manual (edge sizing, face meshing
y method) se generaron las respectivas “mallas conformes”, lo cual implica que la malla
de las caras de la interfase entre el dominio rotatorio y estatico coinciden en cada nodo
y elemento. También es necesario que el mallado entre cada cara de las fronteras
ciclicas coincida, para ello se utiliza la herramienta de mallado match control que
permite esta accion.

Los parametros mas importantes sobre la calidad de la malla son la oblicuidad
(skewness) y la ortogonalidad. Los valores de skewness tienen que ser menores de 0.85
para asegura que los elementos no tengan dangulos muy pronunciados y la
ortogonalidad debe ser superior a 0.14. El nimero de elementos de cada geometria se
presentan en la Tabla 2.6. El nimero de elementos para cada geometria varia debido a
los detalles de las secciones pequefias y curvatura de la geometria de cada rotor. En la
zona cercana al rotor donde se encuentra el dominio rotatorio el tipo de elementos de
volumen generado es tetraédrico debido a la geometria compleja de los rotores. En el
resto del dominio se generé una malla hexaédrica. En la Figura 2.9 se presentan las
mallas para los cuatro rotores siguiendo el procedimiento recientemente descrito.

a) b) c) d)

Figura 2.9. Geometrias de los dominios y mallas generadas para cada rotor. a) rotor A; b) rotor B; c) rotor
Cyd) rotor D.
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Tabla 2.6. Detalles de las diferentes mallas utilizadas en el presente trabajo.

Elementos Elementos Elementos

Rotor tetraédricos hexaédricos totales
Disefio A 34,030 29,270 63,300
Disefio B 31,610 29,270 60,880
Disefio C 21,000 31,520 52,520
Disefio D 49,270 31,730 81,000

2.2.5.2. Método numérico de solucién al problema de flujo de
fluidos

Como ya se ha mencionado anteriormente en las condiciones de frontera (seccion
2.2.3), el problema se dividid en resolver primero el flujo de fluidos seguido del
transporte de masa. El procedimiento que se siguié en ANSYS Fluent 16.2 para llevar a
cabo las simulaciones de la dindmica de fluidos consta de las siguientes etapas:

e General: se define el caso como transitorio y se activa la fuerza de gravedad en
el eje z con un valor de —9.81 m/s.

e Models: se seccionan los modelos requeridos en base a las ecuaciones
gobernantes. En este caso modelo multifasico Euleriano para dos fases y modelo
de turbulencia k — ¢ RNG disperso.

e Materials: se agregan los materiales con sus respectivas propiedades (Tabla 2.5)

e Cell Zones Conditions: en esta seccion se especifica en modelo MRF para el
dominio rotatorio y las condiciones de operaciéon como la presiéon atmosférica
de referencia en el outlet.

e Boundary Conditions: se definen las condiciones de frontera como se
mencionaron en el la seccion 2.2.3. También en esta etapa es conveniente
declarar las condiciones peri6dicas mediante comandos de texto en la consola:
/mesh/modify-zones/make-periodic. Donde se inscriben los ndmeros de
identificacion (nimero ID) de cada una de las dos fronteras que seran periddicas
rotacionales.

e Phases/Interactions: es donde se definen cuales son la fase continua y discreta,
se establece el tamafio constante de burbuja de 0.001 m y se definen las
diferentes interacciones que hay entre las fases mencionadas en la descripcion
del modelo matematico. En este caso fueron Drag (modelo de arrastre Schiller-
Naumann), Turbulence Interaction (interaccion turbulenta definida con el
modelo de Sato) e Interfacial Area (modelo de concentracion de area interfacial
ia-particle).

e Solution Methods: se define el esquema numérico de acoplamiento para
velocidad y presién (Coupled). La discretizacién espacial para Gradient fue Least
Squares Cell Based, para Momentum, Turbulent Kinetic Energy y Turbulent
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Dissipation Rate fue Second Order Upwind, en Transient Formulation fue First
Order Upwind y para Volume Fraction se usé Modified HRIC.

Solution Controls: se establecen los factores de relajacion entre cada iteracién
para una adecuada convergencia se definieron valores de 0.1 para Momentum,
Pressure, Turbulent Kinetic Energy, Turbulent Dissipation Rate y Turbulent
Viscosity. Para Density y Body Forces se dejaron en 1.0 y para Volume Fration
se establecid 0.5.

Intialization: se establecen las condiciones iniciales mencionadas en la seccion
2.2.3. Lainicializacién es estandar y después se procede a poner un Patch para
indicar la altura de liquido marcando los nodos con la opcién
adapt/mark/region.

Run Calculation: en este apartado se define la discretizacion espacial donde el
paso de tiempo fue de 0.01 segundos con un nimero minimo de 3000 iteraciones
(mas de 30 s en total) y se declararon 70 iteraciones por cada paso de tiempo.
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Figura 2.10. Ejemplo de monitoreo durante las simulaciones. a) Monitor de fraccion volumen promedio de
gas contra paso de tiempo, b) monitor de velocidad promedio de liquido contra paso de tiempo y c)
monitoreo de residuales contra niimero de iteraciones en cada paso de tiempo.
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Las simulaciones se dejaron correr hasta alcanzar un estado cuasi estable del patréon de
flujo y convergieran las velocidades, turbulencia y fraccione volumen de fases en cada
paso de tiempo hasta 1 X 10~*y continuidad por debajo de 1 X 1073, Enla Figura 2.10c
se muestra un ejemplo del monitoreo de los residuales. En los incisos ay b de la Figura
2.10 se exponen los monitoreos de la velocidad promedio de liquido y fraccién volumen
promedio de gas en un plano horizontal a la altura del rotor con un reporte llamado
surface report-area weighted average.

2.2.5.3. Método numérico de solucion al problema de transporte
de masa

Para esta seccion es muy importante enfatizar que los modelos del coeficiente de
transferencia de masa fueron programados con Funciones Definidas por el Usuario UDF
(Uses Defined Functions por sus siglas en inglés). Estas funciones son subrutinas
escritas en lenguaje de programacion C que mediante las declaraciones y sentencias
adecuadas permiten interactuar con el solver de Fluent y hacer calculos adicionales, en
este caso es calcular el coeficiente de transporte de masa local. En el Apéndice Al.
Funciones Definidas por el Usuario se puede consultar el c6digo construido para este
trabajo.

Los pasos adicionales que se siguieron en el software se sefialan a continuacion:

e Import Case & Data: se tienen que importar el archivo Case (archivo con los
procedimientos del setup para cada caso, ya incluye la malla) y Data (datos de la
solucidn en el ultimo paso de tiempo).

e User Defined/Functions/Interpreted UDFs: en esta seccién hay que seleccionar
el cédigo fuente que no es mas que el archivo del programa con la extension *.c
y el cual tiene que ser interpretado para poder seleccionar las opciones
pertinentes mas adelante.

e (General: se dejan las mismas opciones sefialadas en la seccién anterior.

e Models: ademas de los modelos Eulerian y RNG k — ¢, se activa el modelo Species
Transport.

e Materials: ahora los materiales seran mezclas de especies quimicas agua-
oxigeno y nitrogeno-oxigeno, cada mezcla es una fase y se usan las mismas
propiedades senaladas anteriormente.

e Cell Zones Conditions: se dejan las mismas opciones como la seccién anterior.

e Boundary Conditions: se definen las condiciones de frontera como se
mencionaron en el la seccién 2.2.3 para transporte de masa.

e Phases/Interactions: se tuvieron que redefinir a las fases, pero con la
peculiaridad de que ahora son mezclas. Se dejan los mismos valores de tamafio
de burbuja y modelos de arrastre, interaccion turbulenta y area interfacial. Pero
en este caso en Mass hay que agregar un mecanismo de transferencia de masa
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de la fase liquida (From Phase) a la fase gaseosa (To Phase), donde sélo se
transporta la especie oxigeno, el mecanismo se define con la opcién Species-
Mass-Transfer.

Species-Mass-Transfer Model: en esta seccion es donde se indican las
consideraciones descritas en el modelo matematico del transporte de masa. En
las opciones desplegadas se seleccionan las opciones Equilibrium Ration y Mass
Fraction, con lo que hay que establecer las relaciones de equilibrio de las
fracciones masa como un valor constate (este valor se obtuvo del ajuste de las
corridas experimentalmente de desgasificacion). En las opciones de Iterphase
Mass Transfer Coefficient se marca Per Phase donde hay que definir los
coeficientes para cada fase From Phase y To Phase. En From Phase es donde se
selecciona User-Defined (donde se selecciona el nombre de la UDF del modelo
correspondiente) y en To Phase se deja en Zero-Resistance.

Solution Methods: se selecciona la discretizacidn espacial Second Order Upwind
para las especies quimicas transportadas en cada mezcla (fase).

Solution Controls/Equations: En esta opcién se desactivan las ecuaciones de
flujo de fluidos, fraccion volumen y turbulencia, dejando activadas solamente las
ecuaciones de transporte de especies para cada fase. Esta opcion es importante
ya que solo se resuelve una ecuacion de conservacion reduciendo
sustancialmente los tiempos de calculo.

Intialization: La solucién ya no se tiene que inicializar para momentum,
turbulencia y fraccion volumen de fases, pero si para las especies quimicas. Es
necesario indicar las concentraciones iniciales de oxigeno del agua y oxigeno del
gas mediante la opcién Patch. Con la herramienta Adapt/Mark/Iso-Value se
pueden seleccionar las celdas con liquido y gas y poner en cada una los valores
iniciales de fracciéon masa de oxigeno.

Run Calculation: para este caso fue suficiente con un paso de tiempo de 5
segundos con un total de 300 iteraciones (1500 segundos o 25 minutos en total)
y fueron suficientes 10 iteraciones por cada paso de tiempo.

En estas simulaciones los residuales llegaron a valores por debajo de 1 X 107> para
cada paso de tiempo. El monitoreo se realiz6 en el mismo punto que en los
experimentos y se obtuvieron las curvas de cinética de desgasificado para cada disefio
de rotor con un surface report.

Cabe sefialar que los algoritmos numéricos de acoplamiento presién-velocidades, los
factores de relajacion y los esquemas de conveccién seleccionados fueron escogidos por
ser los 6ptimos para este problema, lo cual se consigui6 luego de numerosas pruebas
numéricas y que definitivamente representaron el mayor porcentaje del esfuerzo
computacional total de esta tesis.
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2.2.5.4. Posprocesamiento

Para visualizar y obtener imagenes de los resultados se utilizé el software Tecplot. El
software Fluent permite exportar los resultados en el formato adecuado. De esta
manera se pueden tener resultados comparables entre simulaciones y mediciones de
PIV para realizar un adecuado analisis de resultados.

También se hicieron cédigos adicionales en lenguaje Python y macros de Tecplot para
comparar las curvas de desgasificado y perfiles de velocidad promedio angular. En los
Apéndices A2 y A3 se muestra un ejemplo de los cddigos para obtener los perfiles de
velocidad angular en macros de Tecplot y el cédigo de interpolacién en Python para
llegar al perfil de velocidades promedio angular.
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3. Resultados y analisis

Para validar los resultados del modelado matematico, y que este sea util para analizar
el desempefio de nuevos disefios de rotor o de realizar un andlisis cuantitativo del
proceso, es necesario compararlos con mediciones experimentales. En este trabajo se
presentan mediciones de patrones de flujo, turbulencia y cinética de desgasificado
comparadas con simulaciones numéricas de los mismos. En todos los casos hay una
buena concordancia entre simulaciéon y experimentos tanto en magnitudes como en
tendencias de los perfiles comparados, los cuales se presentan a continuacion.

3.1. Fraccion volumen de fase gaseosa

En la Figura 3.1 se presentan fotografias del modelo fisico del rotor-inyector en
funcionamiento con los diferentes disefios de impulsor probados en este trabajo, los
disefios se representaron anteriormente en la Figura 2.2. Las condiciones de operacion
son velocidad de giro a 400 rpm y flujo de gas de 10 L/min inyectado a través de la
flecha del rotor desembocando en la boquilla justo por debajo del rotor. A cada imagen
se le dibujo el sistema coordenado para que pueda ser comparado posteriormente con
las simulaciones.

Se puede observar que todos los disefios de rotor propician la formacién de vortices
cuya profundidad no alcanza a tocar la superficie de los rotores, pero cada uno es
diferente en tamafo y forma para cada disefio de rotor. El disefio A (Figura 3.1a) exhibe
la menor profundidad de voértice seguido del disefio B (Figura 3.1b) mientras que los
rotores C y D (Figura 3.1c y Figura 3.1d) forman los vértice mas grandes y
practicamente ambos del mismo tamafio. [gualmente, todos los rotores desarrollan una
burbuja de gas atrapada justo debajo del rotor. El rotor A desarrolla la burbuja mas
pequefia seguida del rotor B mientras que los rotores C y D tiene una burbuja
sustancialmente mayor, en donde el disefio C (rotor de cuatro aspas, Figura 2.2c)
sobresale por una mayor cantidad de gas acumulado en esta zona.

También todos los rotores exhiben una zona principal de concentracion de burbujas
mas pequefas justo a la altura del rotor que son expulsadas en direccion radial debido
a la agitacién que promueve el rotor hacia el liquido. Sin embargo, hay diferencias en la
distribucién de las burbujas de gas en el seno del liquido y en los tamafios de burbujas
expulsadas. El disefio A arroja menos eficientemente las burbujas hacia las paredes de
la olla (Figura 3.1a) ya que la mayoria de burbujas no son arrastradas al interior del
bafio y suben a la superficie pasando muy pegadas a la flecha envolviendo al rotor con
burbujas de gas de un tamafio considerablemente mayor a las que si alcanzan a
distribuirse mejor en el bafio. El disefio B (Figura 3.1b), que es un disefio similar al rotor
A pero con muescas en la zona superior del rotor (ver disefio en la Figura 2.2b),
aparenta mejor distribucion de burbujas que el rotor A y, a su vez, concibe burbujas de
gas mas pequefias y distribucion de tamafios mas homogéneos, lo que da pie a que las
burbujas puedan ser arrojadas mas lejos del rotor aproximadamente a la mitad del
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radio. Sin embargo, alin sigue habiendo muchas burbujas que rodean al rotor que suben
muy adyacentes al rotor y a la flecha. Los rotores C y D (Figura 3.1c y Figura 3.1d) son
aparentemente muy parecidos entre si en la distribucién de burbujas de gas, la cual es
mas eficiente en todo el sistema pues se observa que las burbujas son proyectas mas
cerca de las paredes por los rotores y alcanzan zonas mas préximas al fondo del reactor.

Las imagenes de la Figura 3.2 corresponden los contornos de fracciones volumen de gas
que se obtuvieron como resultados de la simulacién numérica vistas en un plano r — z.
Comparando las simulaciones con las observaciones experimentales en las imagenes de
la Figura 3.1, hay una buena concordancia para los cuatro disefios de rotor entre en la
distribucién del gas en liquido, la forma de los vértices y burbuja de gas debajo del rotor.
En estos resultados numéricos se pude apreciar de manera mas clara y detallada la
distribucién del gas en el sistema.

Los incisos a y b de la Figura 3.2 muestran como el gas pasa por los orificios que tienen
estos disefios (disefio Ay B, ver Figura 2.2) y cémo la mayor parte del gas asciende muy
préximo a la flecha y envuelve la parte superior del rotor. Es por ello que se ve afectada
la trasferencia de momentum al liquido por parte del rotor A y se ve una mejora con el
disefio B al tener muescas en dicha zona superior ayudando a romper las burbujas de
gas y se transfieran mejor la energia de agitacion para romper las burbujas. En los
disefios Cy D (Figura 3.2 c y d) los contornos de fracciéon volumen de gas indican que
las burbujas de gas estan mejor distribuidas en todo el sistema porque estos rotores
son capaces de dar mayor impulso a las burbujas del gas y al liquido en la componente
radial, asemejandose a las observaciones del modelo fisico. Los contornos propiciados
por el disefio C exhiben una zona de mayor concentracién de gas en la corriente de
descarga radial del rotor y cuyo gas es expulsado mas lejos del rotor en direccion radial
permitiéndole ascender mas préximo a las paredes en una zona que los otros rotores
no cubren con la cantidad de gas que logra arroja este rotor (Figura 3.2c). Por ultimo,
el rotor D logra una distribucién mas dispersa del gas pues se observan contornos de
fraccion de gas mejor distribuidos, sin embargo, una gran cantidad del gas trepa por la
parte superior del rotor muy préxima a la flecha, evitando que se distribuya en toda la
olla.

Se puede inferir que el comportamiento de la dispersion del gas en la olla esta
relacionado con el tamafio de la burbuja de gas que se forma debajo del giro del rotor.
Las aspas y el disefio hueco de cada rotor en combinacion con la velocidad de giro
promueven una gran fuerza centrifuga que intenta desalojar radialmente al liquido
causando asi una diferencia de presiones, cuyos valores minimos caen en la linea
central del sistema debajo del rotor. Cada disefio transfiere mas eficientemente o no
esta fuerza la cual al ser mds intensa causa varios efectos en la reparticion del gas: que
el gas inyectado por la boquilla del rotor sea succionado hacia abajo y se forme la
burbuja de gran tamafio, esto lleva mas gas hacia el fondo del reactor y, por lo tanto,
mejoraria los fendmenos de transferencia de masa entre fases; otra es que al mismo
tiempo la caida de presion lleva al liquido hacia el rotor expulsandolo radialmente entre
las aspas de los rotores con mejor eficiencia impulsando a las burbujas consigo por la
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linea de descarga del rotor esparciéndolas lejos del rotor; y por ultimo, es que al
mejorar la eficiencia de transformacion de la energia mecanica de giro en energia de
agitacion se evita la inhibicién que causa el gas al envolver al rotor (como se comenté
en los rotores A y B).

Otro efecto de la energia de agitacion es que influye en el tamafio de las burbujas, a
pesar de que en este trabajo no se realiz6 este estudio y para el modelado matematico
se supuso un tamafo constante de burbuja (1 mm), se puede observar que las burbujas
del rotor A son ligeramente de mayor tamafio que las de los otros impulsores, lo que
significa que una mayor energia de agitacidn promovera mejor rompimiento de
burbujas y, consecuentemente, seran mas pequefias [51]. Sin embargo, también corre
la posibilidad de tener mayores probabilidades de coalescencia debido a la una mayor
velocidad que alcancen las burbujas la probabilidad de colisidn, todos estos fenémenos
pueden sugerirse para un futuro estudio que tome en cuenta distribuciones de tamafio
de burbuja en el modelado matematico.

Figura 3.1. Fotografias del modelo fisico tomadas desde una vista de un plano r — z de cada rotor
funcionando a 400 rom y un flujo de 10 L/min de gas. Se aprecia claramente la distribucién de burbujas
de gas, forma del vértice y la formacion de una burbuja justo debajo del rotor. a) rotor A; b) rotor B; c)
rotor Cy d) rotor D.
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Figura 3.2. Contornos de fraccion volumen de gas del modelo matemdtico en un plano r — z. Se puede
apreciar la distribucién de gas en el sistema, forma del vortice y la formacion la burbuja generada debajo
del rotor. a) rotor A; b) rotor B; c) rotor Cy d) rotor D.

3.2. Patrones de flujo

Los patrones de flujo auxilian a comprender la hidrodindmica del sistema dindmico, ya
que proveen informaciéon acerca de la naturaleza de las corrientes de conveccién
forzada que crean las geometrias de los rotores bajo las mismas condiciones de
operacién (velocidad de rotacién de 400 rpm y flujos de 10 L/min de gas). Las
corrientes y recirculaciones desarrolladas por cada geometria esparcen el gas de
diferente forma para cada geometria, como se aprecia en los contornos de fraccién
volumen de gas (Figura 3.2), asi que es de esperar cambios en la eficiencia del
desgasificado. Hay que notar que la naturaleza del movimiento del fluido en estos
sistemas es totalmente tridimensional y que el fluido se desplaza principalmente en la
direcci6on angular, pero para estos casos de comparaciéon se considera una buena
representacion tomar los planos en dos dimensiones como los axiales r —z para
explicar las diferencia entre los desempefios de cada propulsor.

En las siguientes Figura 3.3 y Figura 3.4 se muestran los campos vectoriales de
velocidad de la fase liquida en un plano axial » — z medidos experimentalmente en un
trabajo anterior [51] con la técnica PIV y los obtenidos numéricamente con el software
ANSYS Fluent. Todos los resultados de campos vectoriales se graficaron respecto al
mismo vector de referencia de 0.2 m/s para que puedan ser comparables entre si. En
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cuanto a la magnitud de los vectores y tendencia del campo vectorial, se puede percibir
una buena semejanza entre mediciones experimentales y simulaciones.

Todos los patrones de flujo presentan una zona de alta velocidad de fluido que es
expulsado de manera radial hacia las paredes interiores del modelo justo a la altura del
rotor, a esta caracteristica se le llamara descarga del rotor, la cual tiene un angulo de
descarga asociado. En los patrones experimentales se estima que este dngulo es
horizontal para los cuatro rotores (Figura 3.3), pero en los patrones simulados es mas
visiblemente que sélo el disefio A (Figura 3.4a) presenta un angulo horizontal, mientras
que el disefio B (Figura 3.4b) tiene una ligera inclinacién que va hacia abajo del sistema
cerca de la pared, la cual es provocada por la inercia del liquido que conlleva la
recirculacion debajo del angulo de descarga. Los disefios Cy D (Figura 3.4c y d) exhiben
una inclinacién en direccién al fondo justo al inicio de la descarga en una distancia muy
corta e inmediatamente después se enderezan respecto a la horizontal debido a que se
modifica su trayectoria por la recirculaciéon formada debajo del &ngulo de descarga. Las
magnitudes de los vectores en el angulo de descarga son mayores para el disefio Cy D
comparados con los otros impulsores, pero se confirma con las simulaciones que el
disefio C causa la mayor velocidad radial, es decir, las mayores descargas (Figura 3.4c).

En los patrones de velocidad expuestos en las Figura 3.3 y Figura 3.4, la linea de
descarga se forma cuando el liquido es llevado desde el fondo de la olla hacia el rotor,
en donde es desalojado de forma excéntrica por los espacios entre las aspas del rotor
junto con el gas inyectado. A este fendmeno se le conoce como efecto bombeo y es la
principal razén por la cual se mejora la agitaciéon dentro del bafio incrementando la
conveccion en el sistema. Debido a la descarga, el gas es dispersado como se explica en
la Secciéon 3.1 y el fluido colisiona contra las paredes originando dos recirculaciones
principales: una bien definida debajo de la linea de descarga cercana a la pared en
sentido horario, y otra menos definida con velocidades menores por encima de la
descarga también adyacente a la pared en sentido antihorario. En los vectores medidos
experimentalmente (Figura 3.3) no se aprecia claramente la recirculacion superior
como en las simulaciones ya que en esta zona hay mayor cantidad de burbujas que en
su ascenso pueden reflejar la luz incidida del laser lo que no permite rastrear
adecuadamente las corrientes del liquido en el procesamiento estadistico. Este mismo
problema de reflejos también lo causa el vortice y es por ello que las mediciones
experimentales tienen una zona de alta velocidad radial justo en esta zona del vortice,
donde no hay concordancia entre las velocidades medidas y predichas mediante las
simulaciones numéricas. Sin embargo, en los resultados numéricos de los disefios B, C
y D (incisos b, c y d de la Figura 3.4) se pueden notar con mas detalle que en la zona
superior del sistema hay otras recirculaciones de menor extension y magnitud que se
aproximan cerca de la superficie del vértice, particularmente el disefio C tiene tres
remolinos pequefios bien definidos que indicarian una mejor agitacion para esa zona
de la olla.
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Para tener una mejor idea y corroborar la direccién del flujo que sigue el liquido en el
sistema, en la Figura 3.5 se graficaron las lineas de corriente, que son lineas tangentes
a los vectores de velocidad y que proporciona un mejor entendimiento de como se
moveria un volumen infinitesimal de fluido, en este caso, visto desde un plano r — z, sin
considerar la componente angular. Los incisos a, b, c y d de la Figura 3.5 pertenecen a
las lineas de corriente obtenidas a partir de las mediciones experimentales con PIV y
los incisos e, f, g y h de la misma figura son las generadas a partir de la solucién
numérica.
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Figura 3.5. Comparacion de las lineas de corriente a partir de las mediciones experimentales con la técnica
PIV y las obtenidas numéricamente en un plano r — z . Los incisos a), b), c) y d) corresponden a las
mediciones experimentales de los rotores A, B, Cy D respectivamente. Los incisos e), f), g) y h) conciernen a
los resultados numeéricos correspondientes a los rotores A, B, Cy D.
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En todas las graficas de las lineas de corriente se distingue buena concordancia entre
simulaciones y experimentos, particularmente las mediciones se asemejan con los
resultados numéricos en el modo en que el fluido es succionado del fondo y ensambla
diferentes corrientes: hay un grupo de corrientes que viene del centro del sistema (visto
de izquierda a derecha en todos los incisos de la Figura 3.5) a diferentes alturas en un
angulo pequefio respecto a la horizontal y otras corrientes que vienen desde el fondo
concebidas por la recirculacion principal debajo de la linea de descarga del rotor. Estas
corrientes se juntan y forman una sola en direccion vertical que va de abajo hacia arriba
y al llegar a la altura del rotor es desalojado en la direccion de la linea de descarga. El
fluido expulsado en la descarga ademas de venir de estas corrientes del fondo otra parte
proviene desde el vortice cuando es situado a la altura del rotor. Al chocar todo este
flujo de la descarga con las paredes de la olla un fragmento del fluido se va hacia el fondo
pegada a la pared formando asi la recirculacién principal entre la pared de la olla y
debajo de la linea de descarga, mientras que otra masa de fluido sube pegada a la pared.
Sin embargo, como se mencion6 anteriormente con los vectores de velocidad, en todos
los resultados experimentales de PIV no se diferencian tan claramente las direcciones
que toma el fluido en la zona superior del angulo de descarga del reactor, caso contrario
al que si se logra apreciar en los resultados numéricos. Solo las mediciones del rotor C
(Figura 3.5c) presenta la recirculacion bien definida justo por encima del angulo de
descarga y en los rotores A, B y D (Figura 3.5 incisos a, b y d) no es visible, pues los
movimientos de fluido estan caracterizados por las corrientes que vienen del vortice
desde laizquierda a derecha en un angulo aproximado de 45° con direccion a la esquina
superior derecha juntandose con la corriente que viene de la fragmentacion del caudal
de la descarga al chocar con la pared y subir pegado a la pared de la olla.

En cuanto a los resultados numéricos, en el rotor A (Figura 3.5e) se puede distinguir
una segunda recirculacién pequena en la zona baja del rotor a la misma altura que la
principal pero mas cercana a la linea central del sistema y en el rotor B (Figura 3.5f) no
se presenta esa segunda recirculacién debajo del rotor pero en la zona alta si se
modifica en la direccion del fluido, ya que este es desplazado excéntricamente con
mayor energia debido a la geometria con muescas de este disefio, se altera la
recirculacion superior llevandola mas arriba y pegada a la pared al mismo tiempo que
se fragmenta por lo menos en otros dos remolinos mas pequefios. En los disefios Cy D
(incisos gy h de la Figura 3.5) parece que se forma una pequefia recirculacién justo por
abajo e inicio del angulo de descarga del rotor, ya que una parte del fluido desalojado
cambia rapidamente de direccion regresando a la zona baja del rotor provocando que
la recirculacion principal sea mas pequefia y se aproxime a la pared siendo este efecto
mayor para el rotor C.

Las de lineas de corriente numéricas exhiben un comportamiento algo distinto a los
experimentales en la zona superior del rotor porque el fluido que viene del vértice cae
en direccién a la descarga del rotor, contrario a lo que pasa en las mediciones que suben
a la esquina superior derecha; justo en esta esquina se aprecia muy tenuemente que
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apenas debajo de la superficie se intentan generar pequeiias recirculaciones sin llegar
a ser relevantes.

También en estos mismos resultados numéricos, a diferencia de las imagenes de
vectores, se pueden evaluar recirculaciones muy claras que se forman en sentido
antihorario por encima del angulo de la descarga entre la pared de la olla y la superficie
del vortice. Se distingue que el disefio A (Figura 3.5e) produce solo una recirculacién
mientras que los demas producen dos: el rotor B (Figura 3.5f) llega a formar una
pequefia en el mismo sitio que el rotor A y otra de mayor tamafo justo encima pero
estan mas pegadas a la pared comparados con los demas casos; el rotor C (Figura 3.5g)
exhibe una recirculacion en una altura menor que el resto de disefios con una segunda
recirculacion casi del mismo tamafio encima de la primera y el disefio D (Figura 3.5h)
tiene la recirculacion superior de mayor extensién seguida de la recirculacién pequefia
bien definida a mayor altura que en los otros rotores.

Continuando con los patrones de flujo vistos desde un plano r — z, en la Figura 3.6 se
graficaron con la misma escala los contornos de magnitud de velocidad del liquido sin
contar la componente angular para comparar los experimentos con las simulaciones.
Los incisos a, b, c y d competen a las mediciones con PIV de los disefios A, B, Cy D
respectivamente, mientras que los incisos e, f, g y h pertenecen a los resultados
numéricos de los rotores A, B C y D. Las graficas de los contornos de velocidad
experimental tienen zonas de altas velocidades cerca de la superficie del vértice al igual
que los vectores de velocidad y lineas de corriente. El comportamiento de los resultados
experimentales no concuerda integramente con lo que exponen los datos numéricos.
Esto se puede deber a los reflejos que produce el vortice con el la hoja laser durante la
experimentacidn con la técnica PIV. Como la alineacion de la hoja laser con el centro de
la flecha es dificil de lograr no llega a coincidir exactamente con el eje de rotacion
mostrando un plano ligeramente desplazado hacia el frente. Sin embargo, a pesar de
este problema experimental, se logré una buena concordancia entre las magnitudes de
velocidad en el resto del dominio, donde es muy evidente que en todas las corridas
numeéricas y experimentales la zona con mayor velocidad es en la descarga del rotor,
debido al fluido que es expulsado por las toberas o las aspas del rotor con el angulo de
descarga ya mencionado.

Los contornos de velocidad del disefio A (incisos ay e de la Figura 3.6) concuerdan muy
bien en el angulo de descarga, el cual va ligeramente desviado por encima de la
horizontal y también por tener la menor magnitud con respecto a los otros disefios. Los
demas disefios también concuerdan en la direccion de la descarga que estan mas
alineadas con wuna horizontal y las magnitudes también concuerdan entre
experimentaciéon y simulacion siendo el rotor D, el que presenta mayores velocidades
en el fluido que esta mas préximo al rotor que es expulsado en la descarga. En el resto
del dominio, la velocidad es muy baja ya que la componente que tiene mayor aportaciéon
a la velocidad es la angular y desde una vista de un plano axial no se puede apreciar el
efecto.
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En resumen, el rasgo mas importante que distingue a cada rotor respecto a la
caracterizacion de los vectores de velocidad es la descarga del rotor; su origen depende
de dos principales fuentes que son el movimiento que transfiere el rotor directamente
al fluido en contacto y el segundo es el liquido que es succionado desde abajo hacia el
rotor debido a una caida de presion en esa zona y sale despedido el fluido entre las
aspas de cada impulsor, es decir, el efecto bombeo. También, la estructura de las
corrientes que acompafan contiguamente a la descarga debe poder llevar al gas lejos
del rotor y acercarlo al fondo de la olla, lo que se traduce en mayor tiempo de residencia
de las burbujas, ya que al llegar mas al fondo tardara mas tiempo en subir a la superficie,
propiciando una mejora en la cinética de desgasificado. Siguiendo estas
consideraciones, el disefio C tiene el angulo de descarga con mejores caracteristicas por
desarrollarse mas cerca del fondo y mostrar mas vectores con magnitudes de velocidad
grandes.

Otras estructuras de relevancia del patrén de flujo que se deben a la distribucién del
angulo de descarga son las recirculaciones que se crean principalmente por arriba y
debajo de la descarga del rotor y otras pequefias mas cercanas a la superficie las cuales
también seran clave en la dispersién turbulenta. Estas recirculaciones provocan un flujo
3D dando movimiento en direcciones diferente a la angular y, en consecuencia, el gas
puede seguir esas trayectorias, permitiendo que las burbujas queden atrapadas en las
corrientes recircularias y, como resultado se ven incrementados los tiempos de
residencia de ellas dejando mas oportunidad de contacto entre el gas y el liquido,
beneficidndose asi la cinética de desgasificado. Estos movimientos 3D mejoran a su vez
el mezclado y el transporte de masa que ayuda a desgasificar mas rapido. Los disefios C
y D tienen mas desarrollada y distribuida esa caracteristica de recirculaciones y con
mayor intensidad en todo el sistema, por lo que se espera que tendran considerables
mejoras tanto en la dispersion turbulenta como en la cinética de desgasificacion.
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Figura 3.6. Comparacion de los contornos de velocidad obtenidos experimentalmente con la técnica PIV y
los generados numéricamente en un plano r — z . Los incisos a), b), c¢) y d) corresponden a las mediciones
experimentales de los rotores A, B, Cy D respectivamente. Los incisos e), f), g) y h) conciernen a los
resultados numeéricos de los rotores A, B, Cy D respectivamente.

56



Extendido los resultados de patrones de flujo, en las siguientes imagenes se presenta
una comparacién de los patrones de flujo vistas desde un plano r — 8. Los incisos a-d
de la Figura 3.7 presentan los perfiles radiales de velocidad angular del liquido a la
altura del rotor (H2) para los rotores A, B, C, y D, respectivamente; mientras que los
mismos perfiles radiales de velocidad angular obtenidos por las simulaciones
numéricas a esa misma altura y para ese mismo orden de rotores se presentan en los
incisos e-h de la Figura 3.7. Cabe sefalar que los vectores presentados en esta figura
son el promedio obtenido en todos los nodos angulares, ya que como se aprecia en los
contornos de colores, la velocidad angular no es igual en una misma posicion radial
variando la direccién angular. La concordancia entre mediciones y simulaciones de la
velocidad angular de manera cualitativa es excelente para los rotores A y B y menos
buena pero aceptable para los rotores C y D. Obviamente, el resultado de estos perfiles
se debe a la transferencia de cantidad de movimiento radial desde el rotor hacia el
liquido y por eso las maximas velocidades angulares del liquido estan sobre la
superficie del rotor y estas descienden conforme la distancia radial se acerca a la pared
de la olla donde las velocidades son minimas sobre las paredes estaticas. Se aprecia que
el rotor A es el que menos transfiere movimiento al liquido y que el rotor B tampoco es
tan eficiente como los rotores C y D, siendo este tltimo el mas eficiente para transferir
movimiento. Esto se debe como se mencion en el andlisis de los contornos de fracciéon
de fase gas a que el rotor A esta rodeado de una burbuja de gas que evita el contacto
intimo entre la superficie del rotor y el liquido lo que disminuye la transferencia de
cantidad de movimiento. Claramente esto no sucede con los rotores C y D, los cuales si
son capaces de transferir mejor la cantidad de movimiento y, esto se debe a que la
burbuja de gas queda por debajo del rotor por su mayor efecto bombeo y la superficie
lateral y aspas quedan libres para agitar al liquido.
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Figura 3.7. Comparacién de los vectores de velocidad medidos experimentalmente con la técnica PIV y las

obtenidas numéricamente en el plano r — 8 correspondiente a la altura del rotor H2. Los incisos a), b), c)

y d) corresponden a las mediciones experimentales de los rotores A, B, Cy D, respectivamente. Los incisos
e), f), g)y h) conciernen a los resultados numéricos de los rotores A, B, Cy D, respectivamente.

En la Figura 3.8, se presenta de forma detallada una comparacidn de las los perfiles de
magnitud de velocidad del liquido entre resultados numéricos y experimentales. Los
perfiles radiales de velocidad angular del liquido experimentales estan representados
por tridngulos azules como simbolos, mientras que los y simulados se simbolizan con
cuadros naranjas. Se graficaron perfiles para las cuatro alturas medidas en el sistema
(H1,H2, H3, H4) y para cada disefio del rotor. Las primeras cuatro imagenes del primer
rengléon de la Figura 3.8 corresponden al rotor A (incisos a-d), seguido de las
correspondientes al rotor B (incisos e-h), y después vienen las comparaciones de los
rotores C (incisos i-1) y D (incisos m-p). Como se usé un espejo por debajo de la olla para
medir las velocidades es que se explica que el unico perfil completo es el
correspondiente a la altura H1 debajo del rotor, ya que el rotor tapa la visién de la
camara e impide medir los perfiles de velocidad completos en las alturas H2, H3 y H4.
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Figura 3.8. Perfiles de la magnitud de la velocidad del liquido en funcion del radio experimentales y
numeéricos a las alturas mencionadas en la Figura 2.4. En todos los casos, los perfiles han sido promediados

tomando en cuenta la componente angular.
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Es claro que el rotor A presenta una concordancia excelente entre mediciones y
simulaciones para todas las alturas, mientras que el rotor B es ain buena esta
concordancia, pero menor que la presentada con el rotor A, ya que el modelo
sobreestima ligeramente las velocidades respecto a las medidas. Aunque buenas y con
la tendencia correcta, las peores concordancias entre simulaciones y experimentos se
dan para los rotores D y C en orden de discrepancia para los perfiles radiales de
velocidad angular en todas las alturas estudiadas. Nuevamente, el modelo numérico
sobreestima las velocidades angulares del liquido.

Es importante resaltar que los rotores con aspas (D y C) no se hayan podido representar
numéricamente con tanta precision como si fue posible hacerlo con los rotores con
toberas (A y B). Es dificil explicar estos resultados. Sin embargo, al observar el mallado
de los rotores C y D (ver Figura 2.9) se pude aseverar que la malla empleada en el
volumen de fluido alrededor de los rotores con aspas no fue capaz de ser tan adecuada
para predecir la transferencia de cantidad de movimiento debida a la complejidad
geométrica de las aspas. La forma de los dominios rotatorio se explico con la Figura 2.8¢
y en la Figura 2.9 se distingue cdmo es que la parte superior cénica de los disefios Cy D
queda dentro de un dominio cilindrico, dejando un excedente del dominio rotatorio que
transferiria momentum angular al dominio estatico que no corresponde a la geometria
del rotor y haya mas fluido movido por el impulsor. Esto indica que las zonas que
conectan a ambos marcos de referencia (rotatoria y estatico) deben ajustarse en un
trabajo futuro en el caso de estos rotores Cy D.

3.3. Presion

En la Figura 3.9 se presentan los contornos de presién en un plano r — z obtenidos por
la solucion del modelo matematico. En todas las imagenes de los perfiles de presion se
observa que en la zona superior las isobaras dibujan el perfil de la forma del vortice
mientras que justo debajo de los rotores las isobaras siguen una forma céncava de la
forma de la burbuja de gas que se acumula en esa misma zona debajo del rotor (ver
contornos de fraccién volumen de gas en la Figura 3.2). Esta forma de los contornos de
presion se debe a la presion hidrostatica generada por la gravedad y la densidad del
liquido en combinacién con las fuerzas centrifugas que producen la rotacién del
impulsor y generar el efecto bombeo. Es importante puntualizar que el efecto de
bombeo se obtiene gracias a la geometria hueca de los rotores en su zona inferior y por
sus aspas (ver geometrias en Figura 2.2) que al rotar a las condiciones de operacion se
favorece una caida de presion debajo del impulsor lo que permite succionar el liquido
desde el fondo y expulsarlo radialmente hacia las paredes del sistema, este efecto
proporciona la contribucién mas importante en la forma de los contornos de presiéony
a toda la estructura de la fluidodindmica exhibida en los patrones de flujo para cada
rotor que ya se ha explicado previamente.

El disefio A genera una caida de presién menos marcada que la del disefio B (Figura 3.9a
y Figura 3.9b) mientras que los rotores C y D (Figura 3.9c y Figura 3.9d) promueven
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una caida de presién ain mayor, siendo el disefio C el que genera el mayor vacio y por
consecuencia el mayor efecto de bombeo. Este efecto bombeo superior en los rotores D
y C explica en buena medida la dispersiéon mejor de burbujas, la mayor descarga radial
de liquido y la formaciéon de mayores burbujas debajo de los rotores que se ya se han
tratado en este capitulo. Definitivamente se aprecia que los disefios con aspas
promueven mas bombeo que los disefios de rotor con toberas.

a) b) c) d)

Figura 3.9. Contornos de presién en un plano r — z para cada rotor: a) rotor A; b) rotor B; c) rotor Cy d)
rotor D.

3.4. Turbulencia

Para tener un mejor entendimiento de la alta conveccion forzada que se produce en este
sistema dinamico, la medida de las fluctuaciones de la velocidad del liquido se traduce
como energia cinética turbulenta. En la Figura 3.10 estan graficados los contornos de
energia cinética turbulenta (TKE por sus siglas en inglés) correspondientes a los
resultados experimentales (incisos a-d del primer renglén) y a las simulaciones
numéricas (imagenes del renglén inferior, incisos e-h). A pesar de que estan en las
mismas escalas todas las imagenes, se puede distinguir que las magnitudes de esta
energia cinética turbulenta para las corridas experimentales son mayores comparados
con los numéricos. Definitivamente, los modelos de turbulencia en sistemas de
agitacién tan complejos solo son aproximaciones atn lejanas de la realidad. De estas
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diferencias, surge la oportunidad de hacer un estudio en un trabajo futuro que pruebe
el desempefio de todos los modelos de turbulencia que posee el software CFD y que de
esta manera se determine cudl de ellos describe con mejor concordancia las mediciones
experimentales. A pesar de ello, predicciones y mediciones siguen la misma tendencia
donde en todos los resultados se presenta una zona de alta energia cinética turbulenta
en la salida de la descarga del rotor, sitio donde realmente se espera la mayor
fluctuacién de las velocidades ya que es consecuencia de los disefios con las aspas que
transfieren la energia mecanica al fluido transformandola en energia de agitacion
dentro del bafio y por ende promover una fuerte conveccion forzada capaz de mejorar
los fendmenos de transferencia y la dispersién de la fase gaseosa en liquido.

Los contornos de TKE experimentales del disefio A y B (incisos a, b, cy d de la Figura
3.10) presentan pobre dispersion de esta medida de turbulencia en las zonas bajas y
altas de sistema tomando de referencia la linea de descarga; en comparacion los
impulsores con cuatro y cinco aspas (Figura 3.10 cy d) que tienen una distribucién de
turbulencia hacia zonas que el disefio A no logra influir. Es muy importante mencionar
que en las Figura 3.10 b y c correspondientes a los resultados de la técnica PIV para los
rotores B y C exhiben una zona de valores sobreestimados de TKE adherida al fondo del
reactor cuya estructura no corresponde con la de los demas disefios, que no la
presentan, lo cual puede deberse a las limitaciones de la técnica de adquisicion y post
procesamiento de los datos como se ha explicado previamente.

En los resultados numéricos es mas claro como el rotor transfiere la energia de
agitacién al bafio pues la zona con mayores magnitudes de TKE coincide con la del
angulo de la descarga. Los contornos de TKE de los disefios A y B (Figura 3.10 e y f)
tienen magnitudes y distribuciones muy parecidas entre si al tener el menor reparto
hacia zonas bajas y altas del sistema. En cambio, los agitadores Cy D (Figura 3.10 gy h)
exponen energias de agitacion mas altas en el interior del bafio donde destaca el disefio
C de cuatro aspas que logra transferir mas energia cinética turbulenta hacia al fondo y
se distribuye mas homogéneamente en toda la olla incluyendo la zona superior. El
disefo D (Figura 3.10f) tiene una distribucion parecida al disefio C pero con magnitudes
menores y aunque la distribucion en el fondo sea buena es pobre en la parte superior
del angulo de descarga comparada con la que logra en el fondo.

Es importante aclarar que la diferencia que existe entre los contornos de energia
cinética turbulenta de las simulaciones y mediciones se pude deber a las limitantes
experimentales donde solamente se estan considerando las fluctuaciones en dos
direcciones extrapolando la componente angular. Para las simulaciones numéricas se
tiene la suposicién del modelo de turbulencia k — € que toma la turbulencia como
isotrdpica cuando en realidad no es asi. Sin embargo, es acetpado el modelo para validar
los patrones de flujo y predecir satisfactoriamente las tendencias y magnitudes de las
varibales estudiadas, ademas de la cinética de desgasificado.
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Para seguir entendiendo el nivel de turbulencia que genera cada disefio del rotor se
graficaron los contornos de viscosidades turbulenta (eddy viscosity) en la Figura 3.11.
Estos resultados son solo de las simulaciones numéricas ya que es funcion de la energia
cinética turbulenta k y de su rapidez de disipacion ¢ (ver Ec. 2.17 y Ec. 2.18) y en este
trabajo no se obtuvo larapidez de disipacion de energia turbulenta experimentalmente.
Este parametro es una medida cuantitativa clara de la intensidad de la turbulencia y
depende de las caracteristicas locales de turbulencia. En todas las imagenes se puede
notar que la turbulencia se concentra en el seno del bafio en la partes altas y bajas de
los dngulos de descarga y que en cercanas a las paredes son casi nulos los valores ya
que por las condiciones de no desplazamiento en la frontera el régimen deja de ser
turbulento y pasa a un régimen laminar. En las Figura 3.11 se distingue claramente
como los rotores Ay B tienen poca intensidad turbulenta en relacién con los impulsores
Cy D (Figura 3.11 d y e) que tienen las mayores intensidades de turbulencia pero es
importante destacar que la geometria del disefio C sobresale al cubrir zonas mas
amplias con valores mayores de viscosidad turbulenta, su distribuciéon es mas
homogénea en casi todo el bafio sin dejar zonas con baja turbulencia como si pueden
verse en los demas rotores con amplias areas en color azul. Por lo tanto, es evidente
que el disefio C con cuatro aspas al tener una mayor turbulencia y distribuida en
practicante toda la olla acelerara la transferencia de momentum y de masa entre las
fases y este aumento en la turbulencia estara asociado a una mejor cinética de
desgasificado.

Eddy Visc, S©cSccS5S5SS Eddy Visc
R lkgm

Vi, S2555885588
fkom's"} I Gl N |

Eddy Visc.

83338285588
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Figura 3.11. Contornos de viscosidad turbulenta (eddy viscosity) para la fase liquida determinados
numéricamente en un plano r — z para cada rotor: a) rotor A; b) rotor B; c) rotor Cy d) rotor D.
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3.5. Transferencia de masa

En la Figura 3.12 se muestra la rapidez de eliminacién de oxigeno disuelto en agua a
través de la inyeccion de nitrégeno a las condiciones de operacién de 400 rpm y 10
L/min de inyeccién de gas. Se comparan las curvas de desgasificados experimentales
contra las simuladas con cada modelo propuesto en la seccién 2.2.2.5. Los experimentos
estan simbolizados con marcas discretas y las curvas obtenidas por simulacion de cada
modelo son representadas con diferentes lineas; los incisos a, b ¢ y d corresponden a
los rotores A, B, Cy D respectivamente. Antes de comparar la efectividad de cada disefio
se hace la distincidn del comportamiento de cada modelo cinético para todos los casos.
Es evidente que los modelos nombrados como de Penetracion y Slip son los que mas
sobrevaloran la cinética del desgasificado tiendo una rapidez de desgasificacion
considerablemente mayor que los datos experimentales; ademas que sus curvas de
desgasificado son casi idénticas entre ambos. En el caso del modelo Eddy se logra una
mejora acercandose a los datos experimentales, pero igualmente quedan
sobrevaloradas las cinéticas obtenidas. Por ultimo las curvas generadas con el modelo
Rigid presentan una excelente concordancia con los resultados experimentales para
todos los rotores. Una probable explicacidon de por qué el modelo de Penetraciéon tiene
cinéticas mayores es debido a que el tiempo de contacto depende solo de la rapidez de
la disipaciéon de energia cinética turbulenta y no considera el tamafio de burbuja
permitiendo que la renovacién de la superficie sea mayor y se tengan valores de
coeficiente de transferencia de masa con mayores magnitudes; el modelo Slip al
considerar la diferencia de velocidades entre las fases de la superficie renovada
también sobrevalora la cinética porque no toma en cuenta ahora la turbulencia del
sistema donde los eddies formados influyen en el tiempo de contacto parala renovacién
de la superficie de manera local. La considerable mejora que tiene el modelo Eddy es
que se basa en como los remolinos pequefios formados por la turbulencia afectan la
transferencia de masa en la region de la intercara del lado del liquido, pero ademas este
modelo contiene una constante que puede ser modificada y en dado caso podria alterar
los resultados obtenidos para ajustase mejor a los datos experimentales. También el
modelo Rigid posee una constante semi empirica que se determiné experimentalmente
para estos sistemas y se reporta en varias referencias bibliograficas [68, 69]. Ademas
de que se considera que la burbuja es esférica y rigida, lo que quiere decir que posee
una capa de fluido laminar, la cual controla el transporte de masa del lado del liquido.
La burbuja tiene forma esférica ya que para este sistema los valores de los niimeros
adimensionales de Reynolds (Re = 185260) y Eotvos (Eo = 0.135) lo cual esta dentro
del rango del régimen de burbujas esféricas rigidas [73]. Otra causa por la cual la
interfase de la burbuja se comporta de manera rigida es por la presencia de agentes
contaminantes que pueden llegar a modificar el comportamiento de la capa limite de la
interfase de la burbuja. Es muy dificil controlar la contaminacioén por polvos o sales
provenientes de los instrumentos y el mismo ambiente de trabajo por lo que los agentes
contaminantes pueden modificar la tensién superficial de liquido y el tamafio de
burbuja. De esta manera cambia la movilidad de interfase volviéndose una burbuja
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rigida similar a una particula sélida y consecuentemente influir en la trasferencia de
masa [73].

Es por eso que el modelo Rigid tiene una mejor correspondencia a los datos
experimentales por lo que queda validado con una excelente aproximacién junto con el
resto de modelos de dindmica de fluidos que logran representar el comportamiento real
de este sistema en estudio.
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Figura 3.12. Curva de desgasificacion experimentales comparadas con las simulaciones de los diferentes
modelos de transporte de masa para cada disefio de rotor: a) disefio A, b) disefio B c) disefio Cy d) disefio
D.

Una vez que ha sido validado el modelo de transferencia de masa que representa
correctamente el comportamiento macroscépico del proceso se puede analizar la
estructura del coeficiente de transferencia de masa dentro del bafio para cada disefio

de impulsor. En la Figura 3.13 se grafican los contornos del parametro cinético kzigidA,

66



en donde los incisos a, b, cy d pertenecen a los disefios A, B, C y D respectivamente. Este
parametro incluye al coeficiente de transferencia de masa local multiplicado por la
concentracion volumétrica de area interfacial ya que el area expuesta depende de la
distribucién de gas en el bafio y al mismo tiempo el drea expuesta determina en buena
medida el flujo de masa entre las fases; dicho de otra manera, mientras mayor sea el
valor de este parametro cinético el proceso de desgasificado se llevara a cabo con mayor
rapidez.

Los contornos muestran que existen regiones que tienen los mayores valores de
constantes cinéticas de transferencia de masa, que corresponde a la superficie libre y a
la intercara de la burbuja de gas que se acumula en la zona inferior del rotor. Se produce
una franja de valores altos en estas zonas debido a la difusiéon numérica que se tiene de
la superficie libre calculando los mayores valores de fracciéon volumen de gas en el
liquido y por lo tanto la mayor area interfacial. Por otro lado, arriba de la superficie libre
se tiene solamente gas donde los valores del coeficiente de transferencia son nulos ya
que no hay liquido para llevarse a cabo el intercambio de alguna especie quimica.
Tomando en cuenta solamente el dominio de computo que corresponde a la fase
liquida, se distingue que la distribucién del coeficiente de transferencia de masa local
se asemeja a los contornos de fraccion volumen de gas (Figura 3.2) en donde las zonas
con altos valores de fraccién volumen de gas coinciden con las mayores magnitudes del
parametro kzi‘g iy, correspondientes a las zonas cercanas a los rotores principalmente
en el angulo de descarga; y las zonas con menores valores de kzigidA estan en las zonas
mas bajas del reactor pegadas al fondo y a las paredes de la olla, lugares donde el gas
no alcanza a llegar.

En el rotor A (Figura 3.13a) se ve que la transferencia de masa se lleva a cabo a la altura
del rotor y pegado a la flecha sin distribuirse hacia el interior del resto de la olla muy
similar como ocurre con la distribucién de gas de este rotor. En cambio, para el rotor B
(Figura 3.13b) se observa que la transferencia de masa sucede en una regién un poco
mas amplia del sistema comparada con el disefio A pero sigue estando principalmente
en las zonas que rodean la parte superior del impulsor y pegadas a la flecha. Los disefios
Cy D (Figura 3.13 cy d) logran cubrir regiones mas amplias al arrojas el gas mas lejos
de la region que envuelve la parte superior del rotor debido a que el angulo de la
descarga generado por el efecto de bombeo y a la agitacidon generada por la turbulencia
se puede arrastrar mas cantidad de gas en zonas mds cercanas a las paredes del sistema
y por ende una mayor area interfacial para que se lleve a cabo un desgasificado mas
eficiente. Es importante observar que el disefio D presenta valores altos del parametro
cinético mejor distribuidos en la zona superior de la descarga repuntando valores cerca
de la superficie del vortice pegado a la flecha.
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Figura 3.13. Contornos el pardmetro cinético local kzigidA en un plano r — z obtenidos con el modelo de

Rigid para el cdlculo del coeficiente de transferencia de masa en cada disefio de rotor: a) disefio A, b)
diseiio B c) disefio Cy d) disefio D.

La comparacién de las curvas de desgasificado para cada disefio a las mismas
condiciones de operacion se exhibe en la Figura 3.14 en donde las marcas discretas
corresponden a los puntos experimentales y las lineas a las simulaciones. A pesar de
que es muy estrecha la separacién entre las curvas cinéticas de cada rotor, se distingue
que los resultados simulados coinciden a los numéricos en el orden de la velocidad de
decaimiento de la concentracion de oxigeno disuelto, el orden de los disefios conforme
ala cinética de decaimiento obtenida para cada rotor desde el mas lento al mas rapido
es el siguiente: A, B, Dy C.
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Figura 3.14. Comparacion de las curvas de cinética de desgasificado experimentales y calculadas con el
modelo Rigid de transferencia de masa para todos los rotores a las mismas condiciones de operacién (400
rpmy 10 L/min).

Sin embargo, para tener certeza cuantitativa de la validacién numérica y para comparar
el desempefio en el desgasificado entre cada disefio de impulsores se confrontan los
parametros cinéticos k; A obtenidos a partir del ajuste de las curvas de cinética de
desgasificado experimentales y numéricos obtenidas con el modelo Rigid (modelo
validado). En la Ec. 2.1 se presentd el modelo cinético de decaimiento de primer orden
que mejor ajusta a todos los datos de cada curva con el cual se pueden obtener valores
representativos del parametro cinético k;A. Los ajustes tuvieron un coeficiente de
determinacién R? mayor a 0.9999 para todos los resultados. En la Tabla 3.1 se exponen
los valores de k; A experimentales y simulados con su respectivo error y en la Figura
3.15 se grafican los mismos datos para tener una representacién visual de los valores.
Los errores calculados para esta variable (parametro cinético) estan entre 1.13% y
6.53% lo que resultan ser bastante aceptables para validar los modelos matematicos
planteados en este trabajo.

Es importante mencionar que hay una desviacién error mayor en los diseiios C y D entre
simulaciones y mediciones con errores de 6.53% y 5.87% de simulaciones con respecto
alos datos medidos experimentalmente, a diferencia de los porcentajes de errores para
los rotores Ay B con 1.13% y 2.70%; del mismo modo es curioso que los valores de k; A
generados numéricamente para los rotores A y B son menores a los experimentales,
caso contrario a los disefios C y D donde el valor numérico es de mayor magnitud que
el experimental, esto se ve claramente en la Figura 3.15. Cabe sefialar que las
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mediciones experimentales presentaron errores muy pequefios por debajo de 1073y
que se muestran en la Tabla 3.1. Este comportamiento se puede deber a dos situaciones:
1) conforme cada disefio de rotor va generando mayores corrientes convectivas en el
sistema y al aumentar las fluctuaciones de la velocidad del liquido el sistema se hace
mas dindamico reflejdndose en la turbulencia del sistema (ver contornos de viscosidad
turbulenta en Figura 3.11) la cual esta ligeramente sobreestimada con el modelo RNG
k — &;y 2) como se explicé en la discusion de los perfiles de velocidad de la Figura 3.8,
la definicion del dominio rotatorio para la implementacion del modelo MFR excedia las
dimensiones que se consideraron adecuadas debido a la geometria de los disefios Cy D
con una zona cénica superior envuelta en el dominio cilindrico, habiendo asi mas fluido
inmerso en esta zona rotatoria que no deberia contar con las condiciones de rotacion,
influyendo en mayores velocidades del fluido y turbulencia. Estas caracteristicas son
las que hacen que la simulaciéon de los procesos cinéticos de desgasificado se vea
tenuemente acelerados y el error hay aumentado ligeramente para estos disefios de
impulsor.

Finalmente, comparando las cifras del parametro cinético se aprecia que se comportan
en el mismo orden de eficacias como se explic6 en el comportamiento de las curvas de
desgasificado de la Figura 3.14, en este caso el rotor A genera el menor pardmetro
cinético, seguido del disefio B, D y el disefio C con los valores mayores seria el rotor mas
eficaz. Cambiar del rotor A al C implica aumentar en 24% el valor de kzigidA. Estas
eficiencias de desgasificado se explican principalmente por la dispersion de gas en el
sistema donde el rotor A con menor dispersion es el menos eficiente comparado con el
rotor C que tiene la mayor eficiencia y mejor distribucion de gas, aunado a las mejoras
en conveccion y dispersion turbulentas y efectos de bombeo distintos ya sefialadas
entre los rotores. Del mismo modo la distribucién del gas dependié del arrastre que
genera la estructura del patrén de flujo y la turbulencia, donde también se comprueba
que una mayor velocidad de flujo con mejor distribucién de la turbulencia promueve
mejor esparcimiento de burbujas de gas. Por lo tanto, todas esas caracteristicas del
comportamiento en la cinética de desgasificado se deben a la geometria de los
impulsores cuya principal funcién es transformar la energia mecanica del sistema en
energia de agitacidon y para lo cual deben generar una gran diferencia de presion justo
debajo del rotor provocando un efecto de bombeo que permite al fluido ser succionado
hacia el rotor y ser arrojado en un angulo de descarga con suficiente energia para
arrastrar y distribuir mejor al gas y con consecuencia un mayor coeficiente de
transferencia de masa. Es por ello que también los conjuntos de rotores A y B tienen
estructuras similares por ser uno de ellos un diseno modificado del otro, asi como los
disefios C y D que también son disefios parecidos, pero con diferencia en nimero de
aspasy angulos. Por ultimo, de esta manera se demuestra que el disefio C sigue teniendo
un mejor desempefio en el desgasificado a las condiciones de operacidon estudiadas
(400 rpm y 10 L/min) que el resto de disefios y la propuesta del rotor D no pudo
mejorar la propuesta anterior del rotor C a pesar de que tienen un comportamiento
muy parecido en la cinética del desgasificado.
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Tabla 3.1. Pardmetros cinéticos a partir de ajustes de los datos de desgasificado experimentales y
numeéricos llevados a las mismas condiciones de operacién (400 rpmy 10 L/min).

Aumento de la

0,
Disefio kA k. A YError entre eficiencia respecto
L - valores s
de ) 1 Numérico numéricos a k; A al usar disefio
rotor Experimental [s™7] [s71] . y C comparado con
experimentales P
cada disefio
A 0.002738 +/- 2x10-5 0.002707 1.1% 24.0%
B 0.003151 +/- 1x105 0.003066 2.7% 12.5%
C 0.003601 +/- 4x10-> 0.003836 6.5% -
D 0.003544 +/- 5x10- 0.003752 5.9% 1.6%
0.005
. B Experimental
7 BN Simulacion
£ 0.004
I
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Figura 3.15. Comparacidn de los pardmetros cinéticos experimentales y simulados para todos los diseiios
de rotor donde los errores para el rotor A, B, Cy D son 1.13, 2.70, 6.53 y 5.87% entre simulaciones
comparadas con los medidos experimentalmente.

3.6. Numeros de potencia y bombeo

Para determinar la energia que suministra cada disefio de rotor al sistema, se puede
calcular el consumo de potencia por la disipacién de energia mecanica debido a la
friccién y el arrastre del rotor con el liquido. Este pardmetro es significante ya que es
afectado por las propiedades fisicas, condiciones de operacién y sobre todo por los
parametros geométricos del rotor. El nimero de potencia para un impulsor Np se
caracteriza por la potencia P. Las siguientes expresiones se utilizan para calcular el
numero de potencia:
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P

N, = oN3d5 Ec. 3.1
P = 2nNt Ec.3.2

Donde 7 es el torque en Nm, el cual se calculd integrando los flujos de momento en todas
las paredes de cada disefio de rotor a partir de los resultados de la simulacién. Los
resultados se presentan en la Tabla 3.2.

Tabla 3.2. Comparacion de torque, potencia y niimero de potencia para cada disefio de rotor obtenidos a
partir de los resultados numéricos.

Disefio Torque . Numero de Aumento de la eficiencia respectoa Np
Potencia . -

de T P [W] potencia al usar disefio C comparado con cada
rotor [Nm] Np disefio

A 0.1617 6.7753 0.1776 60%

B 0.2638 11.0508 0.2897 36%

C 04146  17.3676 0.4553 -

D 0.3217 13.4758 0.3533 22%

El nimero de bombeo también es otro parametro importante en este tipo de sistemas
ya que describe la capacidad de bombeo que caracteriza a un impulsor. Esta
relacionando la cantidad de fluido desplazado porla accion del rotor sobre el liquido en
su zona de descarga. Se define como:

_Q
- ND3 Ec. 3.3

Nq

Donde Q; es la capacidad de bombeo referida como un flujo volumétrico de liquido
producida por el rotor en m3/s. Existen diferentes formar de medir de la capacidad de
bombeo, pero la mas habitual es crear una superficie para la region de la descarga a
partir de simulaciones por CFD. Esta superficie puede ser un area circular debajo del
rotor para determinar el flujo axial y otra seccion cilindrica en la descarga del rotor para
calcular el flujo radial del impulsor. Integrando el flujo total a través de estas
superficies, la capacidad de bombeo @; y el numero de bombeo N, pueden ser
obtenidos. Para este trabajo se hicieron las integres sobre las areas dispuestas entre los
dominios rotativo y estatico que circundan a cada rotor (ver Figura 2.7). En la Tabla 3.3
se presentan los calculos de las integrales sobre las respectivas superficies para la
capacidad de bobeo en las componentes axial y radial junto con la capacidad total en la
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zona de descarga del rotor. Con estos valores se determiné el nimero de bombeo de
cada rotor conla Ec. 3.3. En la Figura 3.16 se presenta de manera grafica los parametros
Npy N, de la Tabla 3.2 y Tabla 3.3.

Tabla 3.3. Capacidades de bombeo radial, axial y total integradas de los cdlculos numéricos en la descarga
del rotor; y numero de bombeo para cada disefio de rotor.

Diseit Capacidad de Capacidad de Capacidad de Numero de
delf'?)ltl(())r bombeo radial bombeo axial bombeo total bombeo
Qi [m3/s] Q. [m3/s] Q; [m3/s] Ng
A 0.00195 0.00077 0.00273 0.0883
B 0.00194 0.00091 0.00285 0.0923
C 0.00509 0.00304 0.00813 0.2633
D 0.00525 0.00313 0.00838 0.2713
A Ny
0.251
0.4
.© o
% 30201
§°'3 E
[J] o 0.151
© ©
2 0.2 2
GEJ g 0.101
3 \2
<01y 0.05] I
0.0 0.004
A B C D A B C D
Disefio de rotor Disefio de rotor
a) b)

Figura 3.16. Comparacion grdfica de los niimeros de potencia y de bombeo para cada impulsor a las
mismas condiciones de operacién (10 L/min y 400 rpm).

Los resultados de nimero de potencia indican la cantidad de energia de agitacién que
hay en el volumen de fluido, donde es claro que el disefio C es el que tiene una
transferencia de energia mecanica mas eficiente que los demas disefios. De esta manera
se puede explicar porque este rotor tiene las mayores magnitudes de energia cinética
turbulenta y viscosidad turbulenta. Al igual que todos los anteriores resultados se sigue
la misma tendencia en orden de eficiencia donde el rotor C tiene mayor potencia
seguido de los rotores D, B y A. Con base a estos resultados del nimero de potencia, se
puede comparar que la agitacion mecanica mejora hasta en un 60% al cambiar del rotor
A al C, 36% al pasar del B al Cy en un 22% del disefio D al C. Se puede apreciar una
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relaciéon del nimero de potencia y la trasferencia de masa, por lo que pude considerarse
un buen criterio de selecciéon para futuros disefios donde se pueda validar Np con
mediciones experimentales del torque.

Para complementar los resultados hidrodindmicos, el nimero de bombeo indica cuanto
fluido puede mover el rotor, generando una idea cuantitativa del efecto bombeo
descrito en las secciones anteriores. En la Figura 3.16b se observa que los disefios Ay
B tienen valores similares entre ellos; lo mismo sucede entre los rotores Cy D. En ambos
casos sin diferencias significativas de numero de bombeo. Esto se debe a que cada par
de rotores son similares en disefio y desplazan casi la misma cantidad de fluido. Sin
embargo, es importante recalcar la mejora que tiene los disefios propuestos con aspas
(disefios C y D) sobre los disefios industriales (A y B) el hecho de usar este tipo de
disefos implica un aumento de hasta 67% en su nimero de bombeo. Al haber mas
liquido desplazado se estan generando mayores velocidades en la descarga del rotor. Y
como se ha mostrado en los resultados anteriores de patrones de flujo, estructura
turbulenta y cinética de desgasificado, las corrientes convectivas ayudaran con el
mezclado y dispersion del gas lo que implica que los fendmenos de transporte, como el
de masa, se vean beneficiados. Finalmente, como hay un volumen mayor de fluido
arrojado radialmente hacia las paredes de la olla, estos resultados explican porque se
tienen vértices de mas grandes en los rotores Cy D que en los disefios Ay B,
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. Conclusiones

e Enestetrabajo selogro realizar un robusto modelo numérico bifasico Euleriano-
Euleriano para calcular los patrones de flujo, estructura turbulenta, distribucién
de fraccion volumen de gas y cinética de desgasificado para el sistema equipado
con el rotor-inyector.

e Se pudieron realizar mediciones adecuadas con modelado fisico de patrones de
flujo y estructura turbulenta con la técnica PIV, asi como llevar a cabo
determinaciones experimentales del desgasificado para obtener curvas
cinéticas de desgasificado.

e Elmodelo de dindmica de fluidos se valido satisfactoriamente comparando con
mediciones de patrones de flujo y turbulencia con la técnica PIV.

e Una de las aportaciones mas importantes de este estudio fue la validacion del
modelo de transporte de masa, donde el modelo Rigido predice
satisfactoriamente el coeficiente de transferencia de masa y con ello la cinética
del desgasificado.

e Los desempeiios de los cuatro disefios de rotor en la cinética de desgasificado,
bajo las mismas condiciones de operacion (velocidad de giro de 400 rpm y flujo
de gas de 10 L/min) se da en el siguiente orden de mayor a menor eficiencia:
disefio C (rotor de cuatro aspas), disefio D (rotor con cinco aspas), disefio B
(rotor estdndar muescado) y disefio A (rotor estandar). Como el rotor C tiene el
valor mas alto del pardmetro cinético k;A, en términos de este coeficiente,
cambiar del disefio A al C representa aumentar en un 24% el valor del
parametro, pasar del disefio B al C se tiene una mejora de un 12.5%, y entre el
disefio C y D hay una ligera diferencia de 1.6%.

e Las tendencias en el orden de eficiencias del parametro cinético para cada
disefio también se presentaron en el resto de las caracteristicas de la
distribucién de gas, magnitudes de velocidad de flujo y magnitud de la
turbulencia.

¢ En cuanto a la distribucion de gas, los disefios C y D (disefios con aspas) forman
vortices grandes y tiene una mejor distribucion de burbujas de gas en zonas
lejanas al rotor hacia el fondo y paredes de la olla. En cambio, los rotores Ay B
(disefios con toberas) tiene vortices mas chicos de los disefios con aspas y
concentran la mayor parte del gas cerca del rotor y la flecha dando una
distribucién pobre del gas en la olla.

e Se encontré que caracteristica mas importante del patréon de flujo es la
naturaleza de la descarga del rotor. Un angulo por debajo de la horizontal es
preferible para generar mas recirculaciones cercanas al fondo y paredes de la
olla. Los disefios con aspas tienen esta caracteristica y es por eso que logran
arrastra al gas hacia estas zonas y por las recirculaciones las burbujas tienen un
mayor tiempo de residencia en el bafio.

e Una caida de presion debajo del rotor es preferible para que el liquido de la zona
inferior de la olla pueda succionarse y se expulsado junto con el gas por la
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descarga del rotor causando el efecto bombeo. El disefio C al presentar la caida
de presion (efecto bombeo) mas acentuada debajo del rotor sobre los otros
rotores logra succionar con mas vigor el liquido adyacente de la zona inferior
del reactor promoviendo al mismo tiempo que el dngulo de descarga tenga una
inclinacion con un angulo por debajo de la horizontal y presente las velocidades
de fluido con una mayor componente radial en esa region. Después del rotor C,
de mayor a menor efecto de bombeo se tienen los rotores D, By A.

La distribucién e intensidad de la turbulencia en el sistema depende de las
caracteristicas del efecto bombeo y descarga, ya que se generan mayor cantidad
de pequeiias recirculaciones distribuidas en el interior del bafio permitiendo
que haya un contacto intimo entre las burbujas de gas y el liquido traduciéndose
en la mejora del desgasificado. Los disefios con aspas, a diferencia de que los
disefios comerciales, presentan una distribucion de la turbulencia mas
homogénea con mayores magnitudes en todo el bafio. Los disefios C y D
promueven una mayor energia turbulenta en las zonas bajas de la olla, zonas en
las que los disefio A y B agitan pobremente.

Las caracteristicas de nivel de agitacion, en términos del nimero de potencia,
demuestran claramente que el rotor C es mas eficiente para transferir energia
de agitacion hacia el mismo volumen de fluido que los otros disefios, mejorando
hasta en un 60% con respecto al rotor A, en un 36% respecto al disefio B 7 un
22% respecto al rotor D. También explica las magnitudes de la turbulencia en el
sistema.

Se encontro que los disefios con aspas (C y D) demuestran que tiene una mayor
capacidad de bombeo de volumen de fluido a través de su descarga comparado
con los disefios industriales (A y B). En términos del nimero de bombeo, usar
los disefios C y D en lugar de los disefios A y B aumenta hasta en un 67% el
volumen de fluido que desplaza. Sin embargo, la forma del patrén de flujo
desarrollado en esa misma zona de la descarga determina el efecto global sobre
el transporte de masa.

4.1. Trabajo futuro

Como un trabajo futuro se propone hacer nuevas propuestas de disefios de rotores con
aspas, ya que este tipo de disefios mostraron que puedan generar mayores efectos de
bombeo y logren crear una descarga con las caracteristicas mencionadas anteriormente
con angulos debajo de la horizontal y mayor velocidad de fluido. También se propone
mejorar el modelo matematico mediante la aplicacion de modelos de balance
poblacional de tamafios de burbuja, aunque en este trabajo se consideraron diametros
promedio de burbuja constantes se tiene presente que existe fendmenos de
rompimientos de burbujas por la energia de agitacion del rotor y coalescencia de las
mismas por la frecuencia de colisién y durante su ascenso a la superficie.
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Finalmente, se propone mejorar la malla y el acoplamiento de los sistemas tanto
rotatorio como no rotario para los rotores con aspas (disefios C y D), asi como probar
los modelos de turbulencia del c6digo comercial para elegir el que mejor describa la
turbulencia medida en el sistema, ya que el modelo usado no predice tan fielmente la
turbulencia medida.
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5. Apéndices

Al. Funciones Definidas por el Usuario

Codigo construido en lenguaje C++ para calcular los coeficientes de transporte de masa
de cada modelo.

#include "udf.h"

#tdefine udm_k ©

#define udm_ka 1

#define D1 2.10e-9 /* difusividad molecular del 02 en agua*/
#define nu 1.00481e-06 /* viscosidad cinematica de agua */
#define pi 3.1416

#tdefine cutoff 0.3 /* limite para fraccion vol */

DEFINE_MASS_TRANSFER(Kaeddy, cell, thread, from_index, from_species_index, to_index,
to_species_index)
{
Thread *agua = THREAD_SUB_THREAD(thread, from_index); /* fase liquida */
Thread *aire = THREAD_SUB_THREAD(thread, to_index); /* fase gas */
real diam, vf, a, epsilon, K_eddy;
epsilon=C_D(cell,agua); /* epsilon */
diam = C_PHASE_DIAMETER(cell,aire); /* diametro de burbuja del aire */
if(C_VOF(cell, aire)<=cutoff)
vf=C_VOF(cell, aire);
else
vf=0;
a=6.*vf/diam;
K_eddy = 0.4*sqrt(Dl*sqrt(epsilon/nu));
C_UDMI(cell,thread,udm_k)=K_eddy;
C_UDMI(cell,thread,udm_ka)=K_eddy*a;
return (K_eddy*a);
}

DEFINE_MASS_TRANSFER(Kapenetration, «cell, thread, from_index, from_species_index,
to_index, to_species_index)
{
Thread *agua = THREAD_SUB_THREAD(thread, from_index); /* fase liquida */
Thread *aire = THREAD_SUB_THREAD(thread, to_index); /* fase gas */
real diam, vf, epsilon, a, K_penetration;
epsilon=C_D(cell,agua); /* epsilon */
diam=C_PHASE_DIAMETER(cell,aire); /* diametro de burbuja del aire */
if(C_VOF(cell, aire)<=cutoff)
vf=C_VOF(cell, aire);
else
vf=0;
a=6.*vf/diam;
K_penetration = 2.*sqrt(Dl*sqrt(epsilon/nu)/pi);
C_UDMI(cell,thread,udm_k)=K_penetration;
C_UDMI(cell,thread,udm_ka)=K_penetration*a;
return (K_penetration*a);

}

DEFINE_MASS_TRANSFER(Karigid, cell, thread, from_index, from_species_index, to_index,
to_species_index)

{

Thread *agua THREAD_SUB_THREAD(thread, from_index); /* fase liquida */

Thread *aire = THREAD_SUB_THREAD(thread, to_index); /* fase gas */
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real diam, vf, a, K_rigid;

real x vel 1, x vel g, y vel 1, y vel g, z vel 1, z_vel g;

real slip_x, slip_y, slip_z, U_slip;

diam = C_PHASE_DIAMETER(cell,aire); /* diametro de burbuja del aire */
x_vel 1 = C_U(cell, agua);

y vel 1 = C_V(cell, agua);

z_vel_1 = C_W(cell, agua);
x_vel g = C_U(cell, aire);
y_vel g = C_V(cell, aire);
z_vel g = C_W(cell, aire);

slip_x = x_vel_1 - x_vel_g;

slip_.y = y_vel 1 - y vel_g;

slip z = z_vel 1 - z_vel g;

U_slip = sqrt(slip_x*slip x + slip_y*slip y + slip_z*slip z);
if(C_VOF(cell, aire)<=cutoff)

vf=C_VOF(cell, aire);

else

vf=0;

a=6.*vf/diam;

K_rigid = @.6*sqrt(U_slip/diam)*pow(D1, (2./3.))/pow(nu,(1./6.));
C_UDMI(cell,thread,udm_k)=K_rigid;
C_UDMI(cell,thread,udm_ka)=K_rigid*a;

return (K_rigid*a);

}

DEFINE_MASS_TRANSFER(Kaslip, cell, thread, from_index, from_species_index,
to_species_index)

{

Thread *agua = THREAD_SUB_THREAD(thread, from_index); /* fase liquida */
Thread *aire = THREAD_SUB_THREAD(thread, to_index); /* fase gas */
real diam,vf,a,K_slip;

real x vel 1, x vel g, y vel 1, y vel g, z vel 1, z_vel_g;

real slip_x, slip_y, slip_z, U_slip;

diam = C_PHASE_DIAMETER(cell,aire); /* didmetro de burbuja del aire */
x_vel 1 = C_U(cell, agua);

y_vel 1 = C_V(cell, agua);

z_vel 1 = C_W(cell, agua);
x_vel_g = C_U(cell, aire);
y_vel g = C_V(cell, aire);
z_vel_g = C_W(cell, aire);

slip x = x_vel 1 - x_vel g;

slip_.y = y_vel 1 - y vel_g;

slip z = z_vel_1 - z_vel _g;

U slip = sqrt(slip_x*slip x + slip_y*slip y + slip_z*slip z);
if(C_VOF(cell, aire)<=cutoff)
vf=C_VOF(cell, aire);

else

vf=0;

a=6.*vf/diam;

K_slip = 2.*sqrt(D1*U_slip/(diam*pi));
C_UDMI(cell,thread,udm_k)=K_slip;
C_UDMI(cell,thread,udm_ka)=K_slip*a;
return (K_slip*a);

to_index,
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A2. Extraccion de datos para interpolacién

Codigo en lenguaje de macro de Tecplot para extraer datos numéricos a partir de los

resultados experimentales y simulados.

#IMC 1410

$!VarSet |MFBD| = 'C:\Users\Resultados Te
cplot’

$IREADSTYLESHEET "C:\Users\Angular vec.s
ty"

INCLUDEPLOTSTYLE = YES

INCLUDETEXT = YES

INCLUDEGEOM = YES

INCLUDEAUXDATA = YES

INCLUDESTREAMPOSITIONS = YES

INCLUDECONTOURLEVELS = YES

MERGE = NO

INCLUDEFRAMESIZEANDPOSITION = NO
$ ! ATTACHGEOM

ANCHORPOS
{
X =0.0
Y =0.0
}
RAWDATA
1
2
00

0.225242216976 -0.108470934779
I$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS
{
X =0.0
Y = 0.0
}
RAWDATA
1
2
00

©.23405871766 -0.0878437060203
I$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS
{
X = 0.0
Y = 0.0
}
RAWDATA
1
2
00

0.240990715174 -0.0665092113917
[$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS
{
X = 0.0
Y = 0.0
}
RAWDATA

1
2
00
0.24598239715 -0.8446392236997
[$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS

{

X = 0.0

Y = 0.0
¥

RAWDATA

1
2
00
0.248993573499 -0.0224098272259
[$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS

{

X =

Y =

}
RAWDATA

0.0
0.0

1
2
00
.25 0.0
[$]! ATTACHGEOM
ANCHORPOS
{
X = 0.0
Y=o0.0
¥
RAWDATA

1
2

00
0.248993573499 0.0224098272259
[$]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS
{
X = 0.0
Y = 0.0
¥
RAWDATA
1
2
00
0.24598239715 ©.0446392236997
[$]! ATTACHGEOM
ANCHORPOS
{
X = 0.0
Y = 0.0
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}
RAWDATA

1
2
00
0.240990715174 0.0665692113917
]! ATTACHGEOM

ANCHORPOS

{
X =
Y =
}
RAWDATA

0.0
0.0

1
2
00
0.23405871766 ©.0878437060203
I$]! ATTACHGEOM
ANCHORPOS
{
X =
Y =
}
RAWDATA

0.0
0.0

0
225242216976 0.108470934779
IPICK ADDATPOSITION

X = 3.67845659164

Y = 4.44292604502
CONSIDERSTYLE = YES

H!PICK ADDATPOSITION

X = 3.65273311897

Y = 4.44292604502

Ao o N

COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES

[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY = NO

INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[§|! PTICK ADDATPOSITION
X = 4.16720257235
Y = 4.40434083601
CONSIDERSTYLE = YES
[§|! PICK ADDATPOSITION
X = 4
Y = 4.35289389068
COLLECTINGOBJECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[§|! PTCK ADDATPOSITION
X = 4.05144694534
Y = 4.13424437299
CONSIDERSTYLE = YES
[§|! PTICK ADDATPOSITION

NO

X = 4.05144694534
Y = 4.13424437299
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY = NO
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[$]!PICK ADDATPOSITION
X = 3.89710610932
Y = 3.86414790997
CONSIDERSTYLE = YES
[¢]!PICK ADDATPOSITION
X = 3.60128617363
Y = 3.77411575563
COLLECTINGOBIECTSMODE
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY = NO
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[$]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.12861736334
Y = 3.65836012862
CONSIDERSTYLE = YES
[$]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.12861736334
Y = 3.63263665595
COLLECTINGOBJIECTSMODE
CONSIDERSTYLE = YES
[9]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY = NO
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[¢]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.07717041801
Y = 3.43971061093
CONSIDERSTYLE = YES
[§]!PICK ADDATPOSITION
X = 3.961414791
Y = 3.4268488746
COLLECTINGOBIECTSMODE
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
[$]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.038585209
Y = 3.19533762058
CONSIDERSTYLE = YES
[$]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.038585209
Y = 3.19533762058
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[¢]! EXTRACTFROMGEOM

ALWAYSADD

ALWAYSADD

ALWAYSADD

NO
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EXTRACTLINEPOINTSONLY = NO
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 48
EXTRACTTOFILE = NO
§]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.21864951768
Y = 2.93810289389
CONSIDERSTYLE = YES
[§]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.21864951768
Y = 2.92524115756
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
]! PICK ADDATPOSITION
X = 4.33440514469
Y = 2.6036977492
CONSIDERSTYLE = YES
§]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.21864951768
Y = 2.6422829582
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 48
EXTRACTTOFILE = NO
§]!PICK ADDATPOSITION
X = 3.85852090032
Y = 2.53938906752
CONSIDERSTYLE = YES
[§]!PICK ADDATPOSITION
X = 3.85852090032
Y = 2.52652733119
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 40
EXTRACTTOFILE = NO
]! PICK ADDATPOSITION
X = 4.06430868167
Y = 2.17926045016
CONSIDERSTYLE = YES
[§]!PICK ADDATPOSITION
X = 4.06430868167
Y = 2.17926045016
COLLECTINGOBIECTSMODE = ALWAYSADD
CONSIDERSTYLE = YES
[$]! EXTRACTFROMGEOM
EXTRACTLINEPOINTSONLY
INCLUDEDISTANCEVAR = NO
NUMPTS = 48
EXTRACTTOFILE = NO
]! PICK ADDATPOSITION

NO

NO

NO

NO

X = 4.14147909968
Y = 6.84807073955
CONSIDERSTYLE = YES
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
(2
!!RENAMEDATASETZONE ZONE
02'
!!RENAMEDATASETZONE ZONE
03"
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
04"
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
05"
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
06"
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
7'
!!RENAMEDATASETZONE ZONE
08"’
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
09"
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
10’
E!RENAMEDATASETZONE ZONE
11’
!!PICK ADDATPOSITION
X 3.27974276527
Y = 4.30144694534
CONSIDERSTYLE = YES
E!PICK ADDATPOSITION
X 3.83279742765
Y = 4.288585209

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
E!PICK ADDATPOSITION
X = 4.05144694534
Y = 4.10852090032

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
E!PICK ADDATPOSITION
X = 4.16720257235
Y = 3.86414790997

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
!!PICK ADDATPOSITION
X = 3.79421221865
Y = 3.59405144695

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
E!PICK ADDATPOSITION
X = 3.97427652733
Y = 3.43971061093

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
!!PICK ADDATPOSITION
X = 3.97427652733
Y = 3.22106109325

COLLECTINGOBJECTSMODE =

CONSIDERSTYLE = YES
E!PICK ADDATPOSITION

= 2 NAME = 'LIN
= 3 NAME = 'LIN
= 4 NAME = 'LIN
= 5 NAME = 'LIN
= 6 NAME = 'LIN
= 7 NAME = 'LIN
= 8 NAME = 'LIN

= 9 NAME = 'LIN

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

= 10 NAME = 'LIN

= 11 NAME = 'LIN

= 12 NAME = 'LIN
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X
Y

CONSIDERSTYLE

4.06430868167
2.95096463023
COLLECTINGOBJECTSMODE

= YES

E!PICK ADDATPOSITION
X = 4.07717041801

Y

CONSIDERSTYLE

2.69372990354
COLLECTINGOBJECTSMODE

= YES

E!PICK ADDATPOSITION
X = 4.15434083601
Y = 2.44935691318

COLLECTINGOBJECTSMODE

CONSIDERSTYLE

= YES

E!PICK ADDATPOSITION
X = 3.97427652733
Y = 2.21784565916

COLLECTINGOBJECTSMODE

CONSIDERSTYLE

= YES

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

INVERTINGADD

]! PICK CLEAR
!!EXTENDEDCOMMAND

COMMANDPROCESSORID = 'excsv'

COMMAND = 'VarNames:FrOp=1:ZnCount=11:Z
nList=[2-12]:Al1lVars:ValSep="," :FNAME="C:
\Users\muesc 400 PIV 3.csv"'
E!READSTYLESHEET "C:\Users\ANGULAR extra
ct.sty"

INCLUDEPLOTSTYLE = YES

INCLUDETEXT = YES

INCLUDEGEOM = YES

INCLUDEAUXDATA = YES

INCLUDESTREAMPOSITIONS = YES

INCLUDECONTOURLEVELS = YES

MERGE = NO

INCLUDEFRAMESIZEANDPOSITION = NO
#8$IDELETEZONES [2-12]

5! Removevar |MFBD
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A3. Interpolacion para velocidades promedio

Codigo en lenguaje Python para interpolar y obtener perfiles de velocidad promedio en

funcién del radio para cada plano de horizontal.

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt

from matplotlib.font_manager import FontProperties
from scipy import interpolate

#Preliminares
rotor=['std', 'mu', "prop4"’, 'prop5"']
rot_id=['A','B','C','D"]
fondo=['1"','2"','3",'4"]
figsize=[4.5,5.5]

skip=1

mfc="w"'
colores=["#ff7f0e', "#1f77b4", "#2cal2c', '#d62728"]
15:[-__|,|:|,|_.|,|_|]
markersize=12

mew=markersize*.17

1w=2.4

legend_font_size=15
label_axis_size=19
number_axis_size=15
vz_ax=[[1,[1,[1,[1]
vr_ax=[[1,[1,[1,[1]

#Para cada rotor hacer Lo mismo:

for J in range(len(rotor)):

#importar datos de archivos y definir variables de perfiles axiales
file_rz=rotor[J]+' 400 PIV axial fondos.csv'
datos_rz=np.loadtxt(file_rz,usecols=(0,2,3),delimiter=",",skiprows=1)
datrz=int(len(datos_rz)/4)
r_rz=datos_rz[:,9]
vr_rz=datos_rz[:,1]
vz_rz=datos_rz[:,2]
rr_rz=r_rz.reshape(-1,datrz)
vrr_rz=vr_rz.reshape(-1,datrz)
vzz_rz=vz_rz.reshape(-1,datrz)

for I in range(len(fondo)):
#importar datos de archivos y definir variables de perfiles radiales
file _exp=rotor[J]+' 400 PIV '+fondo[I]+'.csv'
file_num=rotor[J]+' 400 num '+fondo[I]+'.csv'

datos_exp=np.loadtxt(file_exp,usecols=(2,3,4,5,6),delimiter=",",skiprows=1)

rad=datos_exp[:,0]
tteta=datos_exp[:,1]
vvx=datos_exp[:,2]
vvy=datos_exp[:,3]
vel=datos_exp[:,4]

n=11

datos=int(len(rad)/n)
rr=rad.reshape(-1,datos)
vv=vel.reshape(-1,datos)
vx=vvx.reshape(-1,datos)
vy=vvy.reshape(-1,datos)
teta=tteta.reshape(-1,datos)
vvr=vv*np.cos(teta)
r=np.linspace(0.0,0.25,datos)
v=np.zeros([n,datos])
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vr=np.zeros([n,datos])

datos_num=np.loadtxt(file_num,usecols=(52,79),delimiter=",",skiprows=1)

radn=datos_num[:,0]
veln=datos_num[:,1]
datosn=int(len(radn)/n)

rrn=radn.reshape(-1,datosn)
vvn=veln.reshape(-1,datosn)
rnum=np.linspace(0.0,0.25,datosn)

vn=np.zeros([n,datosn])

#interpolacion y magnitud de velocidad

for i in range(n):
rr[i,0],vv[i,0]=0,0

rr[i,datos-1],vv[i,datos-1]=0.25,0
f=interpolate.interpld(rr[i,],vv[i,])

v[i,]=f(r)

fr=interpolate.interpld(rr[i,],vvr[i,])

vr[i,]=fr(r)

for i in range(n):
rrn[i,0],vvn[i,0]=0,0

rrn[i,datosn-1],vvn[i,datosn-1]=0.25,0
fn=interpolate.interpld(rrn[i,],vvn[i,])

vn[i,]=fn(rnum)

fnz=interpolate.interpld(rr_rz[I,],vzz_rz[I,])

vz_ax[I].extend(fnz(r))

fnz=interpolate.interpld(rr_rz[I,],vrr_rz[I,])

vr_ax[I].extend(fnz(r))

vmean=np.mean(v,axis=0)

for i in range(len(vmean)):
vmean[i]=np.sqrt(vmean[i]**2+vz_ax[I][i]**2)
vmeannum=np.average(vn,axis=0)

#enmascaramiento

for i in range(len(r)):
if fondo[I]=="1":

a=int(9)
else:
if r[i]<=0.10:
a=1i

for i in range(len(r)):
if r[i]<=0.25:
b=1i
r=r[a:b]
vmean=vmean[a:b]
for i in range(len(rnum)):
if fondo[I]=="1":

a=int(@)
else:
if rnum[i]<=0.10:
a=1i

for i in range(len(rnum)):
if rnum[i]<=0.25:
b=i
rnum=rnum[a:b]
vmeannum=vmeannum[a:b]

#Graficar perfiles numéricos y experimentales. Guardar figuras
fig, ax = plt.subplots(figsize=figsize)

ax.plot(r[::skip],vmean[::skip],'~",color=colores[1],ms=markersize,mew=mew,mfc=mf

c,label="$Experimental$")
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ax.plot(rnum[::skip],vmeannum[::skip],'s"',color=colores[@],ms=markersize,mew=mew,
mfc=mfc,label="$Numérico$")

ax.set_x1lim(@.0, .25)

ax.set_ylim(0,1.6)

ax.set_ylabel('Magnitud de velocidad [m/s]',size=label_axis_size)

ax.set_xlabel('Radio [m]',size=1label_axis_size)

legend=ax.legend(loc="upper right', title='Rotor '+rot_id[J]+' H'+fondo[I],fontsi
ze=legend_font_size)

legend.get_title().set_fontsize(legend_font_size)

plt.xticks(fontsize=number_axis_size)

plt.yticks(fontsize=number_axis_size)

plt.savefig('Per Vel '+'Rotor '+rot_id[J]+' '+fondo[I]+'.ps',dpi=250,bbox_inches=
"tight')

plt.show()
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