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RESUMEN

TITULO: DISENO DEL SISTEMA DE ELUCION Y FILTRADO DE UNA
PLANTA DE EXTRACCION!?

AUTOR: Juan David Argiiello Plata®
PALABRAS CLAVE: CFD-DEM, MSPD, sedimentacién, automatizacion.
DESCRIPCION:

El proceso de extraccion basado en el método de dispersion de la matriz en fase
solida, MSPD, consiste de tres etapas. La primera es la etapa de pretratamiento,
o de molienda, en donde se busca disminuir el tamafio de particula del material
organico con el fin de incrementar el area de transferencia de masa. La siguiente
se trata de la etapa de elucién y filtrado, en donde se produce la extracciéon
de metabolitos secundarios a través de un solvente; luego, se filtra el material
particulado para obtener la mezcla homogénea solvente - extracto. Finalmente, se
desarrolla una etapa de separacién de sustancias, en donde se separa el solvente
del extracto (producto final).

Se propone una metodologia de diseno automatico del sistema de elucion y fil-
trado que simula el comportamiento fluidodinamico durante la etapa de filtrado,
permitiendo predecir el grado de concentraciéon de particulas a lo largo del sistema
a través de un modelo numérico basado en CFD-DEM. Esta metodologia ha sido
elaborada con herramientas de cédigo abierto. Utilizando Python como lenguaje
base, Jupyter como entorno de desarrollo, ParaView como plataforma de analisis
de resultados y librerfas de C++ (como Yade, LIGGGHTS y OpenFoam) para el
desarrollo de las simulaciones numéricas.

Tesis de grado de maestria en ingenieria mecénica.
Facultad: Fisicomecanicas. Escuela: Ingenieria mecénica. Director: Omar Armando Gélvez
Arocha.
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ABSTRACT

TITLE: DESIGN OF THE ELUTION AND FILTERING SYSTEM OF AN
EXTRACTION PLANT?

AUTHOR: Juan David Argiiello Plata*
KEY WORDS: CFD-DEM, MSPD, sedimentation, automation.
DESCRIPTION:

The extraction process based on the matrix solid-phase dispersion (MSPD) can
be summarized in three steps. The first one is the pretreatment, which consists
of decreasing the particle size of organic material to increase mass transfer area.
The next one consists of the elution and filtering step, where the extraction of
secondary metabolites is produced with the help of a solvent. Finally, a separation
process is required to reuse the solvent for future extraction processes and to
obtain the final product (extract).

An automatic design methodology is proposed, from where the fluid dynamics
behaviour is simulated during the filtering process, allowing to predict the particle
concentration along the system through a numerical model based on CFD-DEM.
This methodology had been elaborated with open source tools. Using Python as
base language, Jupyter as development environment, ParaView as platform for
analysis of results and C++ libraries (like Yade, LIGGGHTS and OpenFoam) for
the developement of numerical simulations.

Master thesis project.
Faculty: Physical mechanical engineering. School: Mechanical engineering. Director: Omar
Armando Gélvez Arocha.




Introduccién

El método de dispersion de la matriz en fase solida, MSPD, es un método de
extracciéon ampliamente usado a escala de laboratorio para la obtencion y analisis
de la actividad biologica de extractos. Consiste de tres etapas: pretratamiento
elucién y filtrado, y separacién de sustancias. El éxito de este método extrac-
tivo recae en su simplicidad, rapidez y economialE’J; razones por las que se han
desarrollado estudios de escalabilidad en busca de la industrializacién/® 481 T4
presente investigacion desarrolla una metodologia de disefio enfocada en la etapa
de elucién y filtrado de una planta de extraccién, basada en el método MSPD.
Esta metodologia de disefio emplea métodos numéricos que garantizan el correcto
desempeno y funcionalidad del sistema.

Los métodos numéricos son teoremas matematicos que permiten describir la natu-
raleza de diferentes fenémenos de caracter fisico-quimico. Son ampliamente usados
en ingenieria como metodologias predictivas durante el proceso de diseno funcional
y mecanico. Para el andlisis de comportamientos fluidodinamicos de particulas,
es comun encontrar estudios que combinen los métodos numéricos de elementos
discretos y volumenes finitos, o como es mejor conocido: método CFD-DEM.

El acoplamiento entre CFD-DEM es empleado cuando se busca desarrollar anali-
sis de particulas y su interaccion en medios viscosos. Ampliamente usado para
analisis de lecho ﬂuidizadong, separadores de ciclonLl y para el estudio de re-
tencién de particulas en medios ﬁltranteslnj, por citar algunos ejemplos. Se han
desarrollado estudios experimentales que corroboran la efectividad y viabilidad de
las simulaciones numéricas que emplean CFD-DEM 12,

La metodologia de diseno del sistema de elucién y filtrado de la planta de ex-
traccion, basada en el método CFD-DEM, permite analizar la interaccion fluido-
particula a través de diferentes resultados; entre ellos: perfiles de velocidad, de
presion y grado de concentracion de particulas a lo largo del volumen de con-
trol. Esta metodologia se elabor6 con herramientas de cddigo abierto; empleando
Python como lenguaje base, Jupyter como entorno de desarrollo, ParaView como
plataforma de andlisis de resultados y librerias de C++ (entre ellas: LIGGGHTS y
OpenFOAM) para el desarrollo de las simulaciones numéricas. El modelo numéri-
co desarrollado ha sido validado a través de la comparaciéon directa entre los
resultados obtenidos por éste con un caso reportado en la literatura.
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Proceso de extraccion

El concepto de extraccion se concibe como la obtencién de un producto “A”,
procedente de una materia prima “B”, mediante procesos fisico-quimicos de sepa-
racion de sustancias. La naturaleza de esta materia prima, procesada en la planta
de extracciéon de estudio, es de origen organico; tratandose de hojas, ramas, frutos,
flores y raices procedentes de plantas aromaticas y medicinales.

Materia i3
prima
Transferencia
de masa
Residuo Extracto o
vegetal aceite esencial

Figura 1: Extraccion.
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El producto obtenido en la extraccién puede tratarse de aceite esencial o extracto,
dependiendo de las condiciones termodinamicas del proceso. El aceite esencial
se compone de moléculas de bajo y mediano peso molecular y son empleados
por las plantas para garantizar su supervivencia. Pertenecen a diferentes clases
de sustancias quimicas (fenoles y terpenos, principalmente)ll:ﬂ. Se carcaterizan
por un olor tipico y una alta volatilidad. En términos productivos, se requiere
garantizar condiciones de ebulliciéon durante la etapa de transferencia de masa
para poder obtener aceite esencial. El solvente (normalmente agua) que estd en
contacto con la materia prima puede estar en estado liquido (hidlrodestilaucién)114J
o gaseoso (destilacion por arrastre con V&pOI‘)llE)J. La mezcla gaseosa entre el vapor
del solvente y el aceite esencial es condensada y separada a través de decantacion.

El extracto, producto de estudio del presente trabajo, se compone de metabolitos
y flavonoides — sustancias de alto peso molecular (no voldtiles). Los flavonoides
procedentes de algunas especies endémicas de la regiéon (entre ellas, el género
Lippia, de la familia Verbenaceae) presentan diferentes propiedades de interés en
la medicina tradicional colombiana[mJ, por lo que representan una interesante
oportunidad de innovacién en la elaboracion de productos farmacéuticos de alto
impacto en el mundolnj, por citar una de sus multiples aplicaciones. Debido a
ello, se han desarrollado estudios referentes a la actividad biologica de extractos de
diferentes especies vegetales (existen mas de un millén de articulos cientificos en la
base de datos de science direct con las palabras clave natural extracts); naciendo
de alli la necesidad de desarrollar plantas de extraccién para suplir la demanda
en auge de ingredientes naturales.

Objeto de estudio

Argiiello, J.D. et al patentaron una planta de extraccién para la produccién de
extractos Vegetalesl&. La invencién consiste de un molino de bolas, redisenado
como recipiente a presion, una unidad evaporadora, un condensador, una torre de
enfriamiento, una bomba centrifuga, mecanismo de calentamiento por resistencia
eléctrica, una bomba de vacio, un compresor de aire y un filtro micrométrico.

El proceso productivo de la invenciéon (ver Figura 2) consiste en lo siguiente:
al material vegetal seco y post-destilado se le realiza un proceso de molienda
con la ayuda de un agente dispersante (material abrasivo, normalmente arena de
rio), disminuyendo el tamano de particula del material vegetal. A esta mezcla
sOlida entre el material vegetal pulverizado y la arena de rio se eluye un solvente,
produciéndose el fenémeno de extracciéon mostrado en la Figura 1 y dando paso
a la etapa de elucion y filtrado. El molino de bolas se adapta, con la ayuda de
un mecanismo rotatorio, para dar paso a la separacién de la mezcla heterogénea
solido - liquida. La mezcla se presuriza con la ayuda del compresor de aire y esta
se separa a través del filtro micrométrico en las fases sélida y liquida de la mezcla.
La fase liquida consiste en la mezcla homogénea entre el solvente y el extracto.
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Finalmente, se emplea un sistema de evaporacién al vacio para separar el solvente
del extracto (producto final).

. Agente Dispersante Solvente
- ( A—L
/
/
/ AN
N '
/ \ \
My . ., i \ . \ My - )
— Destilador Secador = | Molienda — = —FS

" =
Aceite esencial -

Experimentacion

|
Lo

Extracto Humedo

A

Extracto seco -4—— Liofilizador (= Rotaevap Evaporador al vacio

1

1

|

1 \

o . _J_ . _ _ _

Agua

Figura 2: Proceso productivo de la planta de extraccion.

De la Figura 2: m, es la materia prima vegetal, el agente dispersante se trata de
un material auxiliar altamente abrasivo (en la mayoria de aplicaciones, se trata
de arena de rio), m, es la mezcla entre material vegetal pulverizado y el agente
dispersante, F'S se trata del residuo sélido y FL es la fase liquida — mezcla
homogénea entre el solvente y el extracto.

En pruebas experimentales desarrolladas a la planta construida, se identifico que
la etapa de elucion y filtrado es el cuello de botella del proceso productivo; debido
a que el tiempo de esta etapa es cerca del doble del tiempo requerido por las otras
etapas. Por esta razoén, en este trabajo se evalta la viabilidad de un sistema de
sedimentacion de placas paralelas como sistema de elucién y filtrado de la planta
de extraccion; desarrollando, ademéas, una metodologia de disefio automéatico a
través de herramientas de coédigo abierto. Esta metodologia automatiza el proceso
de disenio empleando métodos numéricos (capitulo ??) que permiten predecir el
comportamiento fluido-particula durante la separacion de las fases sélida y liquida.
La metodologia fue validada mediante un estudio experimental reportado en la
literatura (capitulo 5).
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Organizaciéon de la tesis

El presente trabajo se organiza de la siguiente manera:

Numero
del capitulo

Nombre del capitulo

Objetivo

Introduccién

Explica brevemente el caso de es-
tudio y la razon por la que se
desarroll6 el presente trabajo.

1 Marco tedrico Contiene todos los conceptos y
teorias empleadas para la ejecu-
cion de la tesis.

2 Metodologia Explica de forma detallada la
logica de ejecucion.

3 Resultados Contiene todos los resultados ob-
tenidos del trabajo de investiga-
cién

4 Analisis de resultados | Expone el andlisis de los resulta-
dos obtenidos.

5) Validacién del modelo | Resuelve, mediante el método

CFD-DEM, un caso experimental
reportado en la literatura.

Conclusiones

Expone las conclusiones alcanza-
das con base en los resultados ob-
tenidos y al analisis desarrollado.

Recomendaciones

Capitulo en donde se explican los
retos y avances que complemen-
tan la presente investigacion.

Anexo A

Contiene evidencia visual de la
funcionalidad del software desa-
rrollado con herramientas de
cbdigo abierto.

Cuadro 1: Organizacién de la tesis.
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1. Marco tedrico
El marco tedrico se compone de los siguientes temas:

= Método de dispersion de la matriz en fase solida: método ampliamente usado
a escala de laboratorio para la extraccion de analitos de interés de extractos
procedentes de muestras bioldgicas. La planta de extraccion desarrollada fue
diseniada con base en este método experimental.

= Dindamica de Fluidos Computacional: herramienta computacional amplia-
mente usada para el andalisis de procesos que emplean fluidos de caracter
laminar o turbulento, gaseoso o liquido y de tipo Newtoniano o no Newto-
niano.

= Método de Elementos Discretos: método numérico que permite modelar la
interaccién dinamica de procesos mecanicos que emplean particulas.

= Método CFD-DEM: acoplamiento entre la Dindmica de Fluidos Compu-
tacional (CFD, por sus siglas en inglés) y el Método de Elementos Discretos
(DEM, por sus siglas en inglés). Permite analizar problemas que emplean
tanto fluidos como particulas.

= Sedimentacién: expone el fenémeno fisico base empleado para la separacién
de mezclas sélido-liquido. A su vez, explica los sistemas de sedimentacion
conocidos en la literatura; enfocandose en la metodologia de disefio tedrico
de sedimentadores de placas inclinadas para la propuesta de un diseno inicial
del sistema de elucion y filtrado de la planta de extraccion.

1.1. Meétodo de Dispersion de la Matriz en Fase Sélida

El método de dispersién de la matriz en fase solida (MSPD, por sus siglas en inglés)
ha sido ampliamente utilizado para el estudio de muestras biolégicas[& LS Fs-
ten mas de 250 publicaciones en las que se emplea este método extractivo para el
andlisis de extractos de distintas naturalezas ). Esto se debe a la alta eficiencia
y bajo costo de este método de extraccion.

Consiste, basicamente, de tres etapas (como se puede observar en la Figura 3):

1. Maceracion de la muestra con un agente dispersante (material particulado,
normalmente compuesto de silice).

2. Homogenizacion de la muestra macerada en la columna.

3. Elucién con solvente y filtrado de la mezcla solvente - extracto.

15



|) |||) Elution

Blending sample
and dispersing
material

Transfer to syringe

") barrel, and compress
| —
Frit ——
—— MSPD column Vacuum
Erit —— Clean-up

u co-sorbent LAL

Figura 3: Método MSPDH!.

1.1.1. Factores a considerar en la extraccion MSPD

Hay varios factores a considerar en la extraccion MSPD, que incluye:

1. Efecto del tamano de particula media: tamanos de particula pequenos (entre

3-10 ,um@) requiere de grandes tiempos de elucién y altos gradientes de
presion para obtener un flujo adecuado.

2. Agente dispersante: el uso de silicatos infravalorados, como la arena de rio,
para la maceracion de muestras presenta resultados diferentes a los reporta-
dos con agentes dispersantes como el Cg 0 el Cg. A pesar de que el mismo
principio de disrupcion de la matriz se conserva, debido a la abrasién, es
probable que se de una interaccién quimica no deseada entre silicatos infra-
valorados y algunos de los flavonoides del extracto.

3. Relacion mdsica: la mejor relaciéon masica reportada en la literatura fre-
cuenta ser una relacion 1 a 4 ¥, aunque puede variar de una aplicacion a
otra.
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4. Solvente: el vertimiento del solvente en la columna MSPD tiene el fin de
aislar analitos especificos o familias de compuestos. El tipo de solvente, y la
polaridad de este, define la composicion final del extracto. Existen estudios
en donde se ha demostrado un incremento en el rendimiento extractivo al
emplear solventes a temperaturas superiores a la temperatura ambiente e

inferiores a los 60 [OC]HQJ.

1.1.2. Extraccién en fase sélida

El método MSPD presenta diferencias claras respecto a la extraccién fase solida
clasica (SPE, por sus siglas en inglés); entre ellast):

1. Al emplear el método MSPD, se consigue una disrupciéon completa de la
muestra en particulas de reducido tamafio, incrementando el area de extrac-
cién. En SPE; la disrupcion de la muestra se considera un paso adicional,
donde muchos de los compuestos se descartan al procesar la muestra para
la columna SPE.

2. En SPE, la muestra es usualmente absorbida en la parte superior de la
columna y no a través de ella, como en el método MSPD.

3. La interaccién fisica y quimica de los compuestos del sistema son mayores en
el método MSPD y diferentes, en diversos sentidos, de aquellos apreciados
en el SPE clasico, incluyendo otras formas de cromatografia liquida.

1.2. Dinamica de Fluidos Computacional

La Dindmica de Fluidos Computacional (CFD, por sus siglas en inglés) es una
herramienta computacional ampliamente usada en ingenieria para el desarrollo de
simulaciones numéricas que involucren fluidos. Emplea como método base el méto-
do de volumenes finitos (FVM). Este método numérico transforma las ecuaciones
diferenciales parciales, que representan las leyes conservativas, en ecuaciones al-
gebraicas discretas sobre voliimenes finitos.

Inicia con la discretizacién del dominio en elementos no superpuestos. Las ecua-
ciones diferenciales son discretizadas (transformadas) en ecuaciones algebraicas al
integrarlas sobre cada dominio de los elementos. El sistema de ecuaciones alge-
braicas es luego resulto para calcular los valores de las variables dependientes de
cada elemento. Algunos de los tétminos en la ecuacion de conservaciéon se convier-
ten en flujos que se evalian sobre las caras de los elementos. Es ‘sencillo’ evaluar
condiciones de frontera, tanto de tipo Dirichlet como Neumann, de manera no
invasiva, dado que las variables desconocidas se evalian en los centroides de los
elementos, no en las caras de los mismos, como se aprecia en la Figura 4. Estas
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caracteristias lo hacen adecuado para que la simulacion presente una variedad de
aplicaciones que involucran: flujo de fluidos y transferencia de calor y masa.

Basicamente, con este método numérico se busca resolver los siguientes grupos de
ecuaciones:

s FEcuacién de continuidad:
ou Ov _0

— 4 — =
or 0Oy
s FEcuaciones de momento:

ou ou  Ou 1 9p ,u<6?2u 82u>
p

0r " 0y

ov dv  dv  10p u(@% 8%)

ot o oy T pay T p\ae o

De estas ecuaciones, los componentes desconocidos suelen ser la presion y veloci-
dad. Se requieren condiciones iniciales y de frontera para definir el problema.No
hay una ecuacién especifica para definir la presion. Para flujos incompresibles, la
presion es el campo que hace que la velocidad logre cumplir la ley de la conserva-
cién de la masalll.

Los métodos numéricos se enfocan tanto en el proceso de discretizacion como en el
método de solucién del grupo de ecuaciones algebraicas obtenidas. La precision
de una solucion numérica esta arraigada al método de discretizaciont<H.

(Vértice)

/

o

N
vy

Centroide del
elemento

Figura 4: Discretizacién del dominio (malla cartesiana).
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Existen dos tipos de mallas para el analisis mediante CFD, como se aprecia en la
Figura 5.

29 05 !

(a) Malla estructurada. (b) Malla no estructurada.

Figura 5: Tipos de mallasi22l,

La conversiéon de las ecuaciones diferenciales parciales requieren la discretizacion
del dominio de estudio; que, a su vez, depende de la dimensionalidad del problema.

1.2.1. Solucionadores

Existen diferentes métodos de solucion de sistemas de ecuaciones algebraicas que
pueden ser: exactos o iterativos. Los solucionadores que emplean métodos exactos
no suelen usarse en simulaciones numéricas debido al alto costo computacional.
Bésicamente tratan de resolver el sistema matricial A¢p = B — ¢ = A~ B.

Los métodos iterativos suelen basarse en la logica de suposicion y corroboracion.
El método de Gauss - Seidelm, por ejemplo, inicia suponiendo el valor de una
variable, corroborandola con el calculo de las demas; en caso de no coincidir, su
supone el resultado final de la variable supuesta, donde se vuelve a corroborar
hasta que el supuesto y la corroboracion coincidan o hasta que el margen de error
sea tolerable.

1.2.2. Metodologias de verificaciéon y validacion

Tienen por objetivo garantizar el menor error computacional posible. Entre ellas
se destacan:
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Validacion por refinamiento de malla

1001 | [==—Tedrico
i | | = Numérico
80 | a
5 | |
3
=~ 60| :
40 a
- |

| | | | | | | | | | | | | | |
0 200 400 600 800 1,000
Numero de nodos

Figura 6: Método de validacién simple.

= Simple: estudio de la evolucién global o local de una variable debido al
refinamiento de malla, como se aprecia en la Figura 6.

» Detallada: se basa en la extrapolacién generalizada de Richardson y en el
indice de convergencia de malla (GCI).

= Frperimentacion: se validan los resultados con estudios experimentales.
1.2.3. Analisis bidimensional - 2D

Para analisis bidimensional, se busca resolver la Ecuacién 1.

¢ ¢ op 0 [ 0¢ d (.06
& +pu83: +pv8y ox ( ox +8y Oy +§f/ (1)
transitorio convectivo i fuente

La discretizacion del dominio se realiza acorde a la Figura 7.

Existen diferentes enfoques para el andlisis de problemas bidimensionales, entre
ellos se encuentran: diferencias centradas, upwind e hibrido. El acercamiento por
diferencias centradas asume una variacion lineal de ¢ entre nodos para una malla
uniforme, de modo que:
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° P ° — ° —p °
+ + + +
° b oN ~» . —» °
+ + + +
.W — . P - . E — .
+ + + +
° P ° S ~» . ~» .

Figura 7: Discretizacion dominio bidimensional.

apdp = apQp + awdw + anon + asps + b

ap = l)6 —Fe/2
aw = Dw+Fw/2
ay = D, — F,/2 2)
ag = DS—G—FS/Z

ap = ag + aw + ay + as + p252Y + (F, — F, + F, — F,)

b= ,OAZ?Z’ % + SAzAy

1.3. Método de Elementos Discretos

El método de elementos discretos (DEM) es un método que modela fuerzas inter-
particula basadas en parametros de elasticidad y la superposicion de particulas
no deformadas, que se entiende como la cantidad de deformacion necesaria para
que puedan, fisicamente, ocupar el espacio en su actual configuracién. Requiere
de seis grados de libertad en cuerpos rigidos: tres en dos dimensiones y seis en
tres dimensiones.

El principio de este método es el de computar las fuerzas proporcionales a la
superposicion geométrica de las particulas empleadas. Para particulas esféricas,
o circulares, las fuerzas involucradas son de tipo central; a diferencia de otras
configuraciones geométricas, debido a que deben caracterizar las fuerzas en la
forma ‘débil’ y ‘fuerte’.

Una simulacién que emplea este método numérico, normalmente se rige bajo los
siguientes pasos:

1. Deteccién de colisién entre particulas.
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Figura 8: Comparacién entre metodologias de analisis de particulas para una esfera
suave deformada en un plano: situacién fisica real (izquierda), modelo analizado
con el método de elementos finitos (centro) y modelo con el método de elementos

discretos (derecha). Fuente: Smilauer 201514

2. Creacién de una nueva interaccion y determinacién de diferentes propieda-
des, entre ellas la rigidez.

Para interacciones ya existentes:
1. Evaluacion de deformacion.

2. Computacién del esfuerzo basada en la deformacion.

3. Aplicacién de fuerzas en la interaccion entre particulas.

1.3.1. Deteccion de una colicién

La deteccién ezxacta de colision entre dos particulas requiere de un alto costo
computacional. Tomando una pareja de cuerpos i y j y su colisicién ‘exacta’ (en
el sentido de precisién admisible por la implementacién numérica) presentadas en
los puntos P; y P; la deteccién procede en los siguientes dos puntos:
1. Deteccién de colision rapida usando puntos aproximados P y ZSJ-; siendo
estos preconstrucciones en el modo que caracteristicas individuales F; y P;
satisfacen la siguiente condiciéon mostrada en la Ecuaciéon 3.

VieR :zeP,—»axeh (3)

De igual manera para P;. El predicado aproximaado se conoce como ‘volu-
men limite’, siguiendo lo siguiente:

(PNP)=0—(PNP)=0 (4)
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2. Al filtrar las colisiones imposibles mediante la Ecuacion 4, algoritmos de
deteccion de mayor costo computacional pueden ser impementados al filtrar
falsas parejas de colision restantes, como se observa en la Figura 9.

(PnB)#0N(PNF)=0 (5)

+x

\j

Figura 9: Deteccion de colision entre particulas. Fuente: Smilauer 201541,

Yadel4 emplea un algoritmo conocido como “Aabb”( Caja de contorno para alinea-
cion de eje, por sus siglas en inglés); visualmente, consisten en los rectangulos de
contorno que rodean cada esfera de la Figura 9. Cada caja de contorno es usada
como R, estando definida cada una por sus esquinas eR?® siendo Pfo P”E1 las
coordenadas en el eje x de la esfera P;, por ejemplo.

La presencia de superposicién entre particulas entre dos Aabb’s se determina me-
diante el conjunto de superposicion separada de intervalos sobre cada eje. Esta
representada por la Ecuacion 6.

(RB) 20— A [(Brmm)0(EmEr) 0] ©

we{z,y,z}

1.4. Método CFD-DEM

En el acoplamiento clasico entre CEFD-DEM, el flujo se resuelve a travé del método
CFD basado en malla, mientras que la fase s6lida es modelada mediante DEM para
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cada particula sujeta a través de fuerzas hidrodindmicas, fuerzas de cuerpo (como
la gravedad) y a través de fuerzas de contacto, actualizando valores de velocidad y
posicién conforme a la segunda ley de Newton (Hoomans et al., 1996; Tsuji et al.,
1993; Xu y Yu, 1997). En principio, todos los métodos CED pueden acoplarse con
DEM; lo que ha dado origen a diferentes métodos discretos y continuos, tal como el
método de Lattice Boltzmann (LBM), Hidrodindmica de Particulas Suaves (SPH),
métodos de Diferencias Finitas y Volimenes Finitos (FVM).

En busca de acelerar los tiempos de simulacién e incrementar la eficiencia compu-
tacional, se han desarrollado técnicas de computacion paralela; donde gran parte
de los esfuerzos han sido enfocados en la paralelizacion del DEM. Muchos algorit-
mos se han propuesto para lograr este hecho, como la técnica de espejo de dominio
(Damana, et al., 2006; Washington y Meegoda, 2003), el método de subconjun-
to de particulas (Kafui et al., 2011) y métodos de descomposicién de dominios
(Amritkar et al., 2014; Tsuji et al., 2008). El uso de estos algoritmos depende
de la arquitectura del hardware. La paralelizaciéon sobre memoria compartida del
sistema se alcanza, normalmente, empleando OpenMP (“Open Multi-Processing”,
por sus siglas en inglés), mientras que el MPT (Interfaz de Paso de Mensajes) se
emplea en sistemas de memoria distirbuida (Rabenseifner et al., 2009). Por ejem-
plo, Tsuji et al. (2008) paralelizaron una simulacién en CFD-DEM usando MPI
para el intercambio de informacion entre 16 CPUs, reportando el comportamiento
fluidodindmico de 4.5 millones de particulas en un medio gaseoso; empleando el
método unidimensional de descomposicién de dominio.

Los modelos computacionales para flujos fluido-particula se pueden clasificar en
una de estas dos categorias: Euler - Euler (E-E) y Euler - Lagrange (E-L). EL
modelo E-E, que se conoce también como el modelo de “dos fluidos #ledl 25J; en
donde se trata tanto a las fases de la particula como del fluido como una mez-
cla de dos fluidos continuos y es normalmente empleado para investigar el flujo
en grandes sistemas industriales. Desde este enfoque, es necesario establecer una
relacion constitutiva para encontrar las propiedades de las particulas en el medio
tales como densidad o viscosidad. “A pesar de la gran historia investigativa en
este campo, se carece de una relacion constitutiva universal aplicable a diferentes
regimenes de ﬂujo”[24j. La interaccién particula-particula (fuerzas de colision) y
particula-muro no se resuelve de forma adecuada desde el enfoque E-E; a diferen-
cia del modelo de colision calculado mediante DEM en el enfoque E-L. Lungu et
all%®) desarrollaron un estudio comparativo entre las categorias E-E y E-L para
un mismo caso de estudio, concluyendo que el enfoque E-L presenté mejores re-
sultados en términos de caida de presion en simulaciones 3D y en el modelamiento
espectral de la interaccion fluido particula.

1.4.1. Fase del solvente
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En un modelo CFD-DEM, la fase del fluido se resuleve en el nivel computacional
en cada elemento de la malla (ver Figura 4) empleando un marco de referencia
Euleriano mientras que el movimiento de la particula se sigue a través de un
marco de referencia Lagrangiano. Para lograr el acoplamiento de fase, es necesario
interpolar las propiedades de las particulas a los centroides de los elementod CFD
y las propiedades del fluido a la posicion de cada particula. Como se muestra en
la Figura 10, se crean dos mallas alineadas de busqueda: la malla de busqueda de
particulas (amarilla) y la malla de busqueda de fluido (azul).

(a) Busqueda de particu- (b) Mapeo de una particu- (c) Mapeo del elemento de

las vecinas y calculo de la la dada dentro del fluido malla CFD para el cédlcu-
fraccion de vacio de una para interpolar sus propie- lo de términos fuente en el
particula dada. dades en ese punto. elemento de interés.

Figura 10: Esquema de la aproximaciéon por malla dual para la busqueda de
particulas vecinas en un fluido.

Los pasos clave con los que se basan las mallas de busqueda son: deteccién de
colisién de particulas (descrito en la seccién 1.3.1), geometria de los elementos de
malla CFD (detallado en la seccién 1.2.3) y el cédlculo de fuerzas de fluido, entre
otras.

Para el calculo de las fuerzas ejercidas por el fluido, se requiere conocer las propie-
dades del fluido en la posiciéon de la particula; incluyendo el gradiente de presion,
la velocidad del flujo y el gradiente de velocidades (para fluidos gaseosos). Normal-
mente, las propiedades del fluido se ‘almacenan’ en el centroide de los elementos
de malla durante calculos mediante FVM, como se muestra en la Ecuacion 7.

d)p = ¢el + V¢el : rpc (7)
Dénde: ¢, y ¢¢ son las propiedades del fluido en la posicién de la particula y el

centroide del elemento, respectivamente; y r,. es el vector distancia que va desde
el centro del elemento hasta la posicion de la particula.
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1.4.2. Enfoque Fuler - Lagrange

La tasa de particulas debido a la sedimentaciéon, a través de canales inclina-
dos, ha sido ampliamente estudiado debido al reconocido efecto Boycottl%J. Este
fenémeno se produce por el incremento en el area efectiva de sedimentacion debido
a la presencia de placas inclinadas“. Acrivos 9! desarrollé una serie de plan-
teamientos tedricos y experimentales entre la tasa de sedimentacion de particulas
y el area efectiva de sedimentacion. El efecto Boycott ha sido aplicado con éxito
en diversos procesos industriales para la remocién de particulas en lecho de flui-
dizado a través del asentamiento gravitacional; entre los principales ejemplos de
este hecho se encuentran: tratamientos de aguas residuales y procesos de filtrado
de agua.

El acercamiento experimental para la investigacién caracteristica de particulas
en suspenciéon a alta concentraciéon ha demostrado ser una experiencia retadora
debido a las limitantes instrumentales y técnicas de medicién . Los modelos
numéricos basados en CFD han demostrado ser una herramienta poderosa y pro-
misoria que provee informacion detallada y precisa sobre las caracteristicas locales
del flujo particulado. Normalmente, se han aplicado dos enfoques generales en la
literatura para resolver problemas que involucran flujo particulado: Fulerian -
FEulerian (E-E) y Eulerian - Lagrange (E-L). En el enfoque E-E, las fases solida y
fluida son interpretadas de manera continua en donde comparten el mismo grupo
de ecuaciones gobernantes. Doroodchi et al. 15 emplearon el modelo E-E para
investigar la influencia de las placas inclinadas y el efecto expansivo de sélidos
en suspension en camas de lecho fluidizado; obteniendo resultados prometedores
tanto en la parte experimental como numérica. Salem et al U qesarrollaron un
modelamiento en CFD empleando el modelo E-E para evaluar las caracteristi-
cas hidraulicas de un sedimentador de placas hidraulicas (IPS, por sus siglas en
inglés); demostrando el importante rol que cumplen las herramientas computacio-
nales en el estudio de los sistemas de sedimentacion. Sin embargo, el tratamiento
de la fase solida de manera continua va en contra de la naturaleza discreta de
las particulas sélidas, y todavia mas importante: el acercamiento a través de E-E
carece de facultades numéricas para revelar informacién importante referente a la
escala particular.

El enfoque otorgado por el modelo E-L, por otro lado, adopta la teoria continua
para la fase liquida y resuelve el problema cinematico de cada particula individual
directamente. Informacién referente a la posicion, velocidad, fuerza hidrodinami-
ca y difusividad, entre otros, se pueden obtener para cualquier instante de tiempo.
Teniendo asi el potencial de sobrellevar las dificultades y limitaciones existentes
en modelos tedricos y empiricos. Es debido a ello que en el presente trabajo se
emplea un enfoque E-L para abordar el problema CFD-DEM; investigando la in-
teraccién fluido - particula en un sistema de sedimentacién con canales (lamelas)
inclinadas.
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1.4.2.1. Planteamiento numeérico

El flujo del modelo CFD-DEM se resuelve a través de las ecuaciones de momento,
continuidad y a través de las ecuaciones de movimiento de cada particula indivi-
dual, seguidas a través del método de elementos discretos®H . Se consideraron los
efectos e interacciones entre particula-particula (ver Figura 11), particula-fluido y
particula-muro. Las ecuaciones gobernantes y la metodologia numérica empleada
se describe brevemente a continuacion.

Particle j Particle j

SpIng friction

dash-pot slider

°
coupling

Particle 7

°

Particle ¢

|

(a) Fuerza normal. (b) Fuerza tangencial.
Figura 11: Interaccién dinamica entre particulas.
En DEM, no se requiere de un cierre para la fase soélida dado que la dindmica de

la particula se resuelve de manera directa. La traslacién y rotacion de la particula
1 estd dada por las Ecuaciones 8 y 9.

dv;
miU:Fci+Ffi+Fi (8)
dt ’ ’ ’
dwi
Iiiz c,i Tri 9
g et (9)

Las fuerzas de impacto (F.;) y el torque de contacto (7. ;) fueron calculados por
el modelo lineal resorte-dashpot en el que se tuvo en cuenta el efecto histerético
causado por el historial de contacto de la particula. La resistencia a la rodadura
se calculé empleando la Ecuacion 10.

Npe
w. .
Tr,z’ - - Z Hrol |Fcn,z'j| iri (10)
=0 |wij|

Dénde w;; es la velocidad angular relativa entre las particulas i y j; y esta definida
a través de la Ecuacion 11.

w;T; + Wj’f’j
Wij = —————

(11)

’I“Z‘—i—Tj
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La fuerza total actuante del fluido F; causada por la distorsiéon de las lineas de
corriente alrededor de la particula, que a su vez produce variacion en el tensor de
esfuerzos del fluido, se calcula mediante la Ecuacion 12.

Fpi=—=ViNp+V, (V1) +€ly; (12)

Dénde 7y es el tensor de esfuerzos viscoso del fluido; que se calcula de la siguiente
manera:

_ 2 _
7 = [(Vun) + (Vug) ] 4 (A= Sa) (V) T (13)
La fuerza de arrastre Fy; del fluido, de la Ecuacién 12, se resuelve a una escala
longitudinal mayor que el tamafio de la particula y estd dada por la siguiente
relacion matematica:

Fig = 2 (g~ v) (1)

1.5. Sedimentacion

Se plantea que el principio funcional del sistema de elucion y filtrado de la planta
de extraccion recaiga sobre este fenémeno natural.

Los tanques de sedimentacion han sido ampliamente usados como medios filtrantes
en plantas purificadoras de agua debido a su capacidad de remocion de residuos
solidos; siendo empleadas para limpiar aguas con turbidez® de hasta 50[NTU] 2l6

Para asegurar un correcto nivel de turbidez, los sistemas de sedimentaciéon conven-
cionales emplean coagulantes (normalmente sales de hierro) y floculantes (polime-
ros) en el sistema de alimentacién. Cuando el fluido excede el nivel de 50[NTU],
se recomienda emplear sistemas de sedimentacion de placas inclinadasl”! para la
remocion de elementos solidos de bajo tamano de particula.

1.5.1. Sedimentadores convencionales

Son ampliamente usados para la remocién de particulas en fluidos con turbidez de
20[NTU| 5l Consiste de un sistema de una sola etapa estructurado de forma circu-
lar o rectangular. A la fecha, sedimentadores rectangulares se emplean sistemas de
pretratamiento de aguas salinas por su bajo costo de inversién y gran desempeiio.
Los parametros clave para el diseno de estos sistemas son los siguientes:

5 La turbidez define el nivel de transparencia de fluidos incoloros en contraste a la presencia

de particulas en suspensién.
La Organizacion Mundial de la Salud estipula que el agua de consumo humano debe pre-
sentar un nivel de turbidez inferior a 2[NTU]B2).
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Nimero minimo de tanques: 4
Produndidad del agua: 3,0 — 4,0[m].
Velocidad media de flujo: 0,3 — 1,1[m/min].
Tiempo de detencién: 2 — 4[h].

Relacion ancho-largo: minimo de 4:1.
Relacion profundidad-largo: minimo de 1:15

Velocidad del recolector de lodos: 0,4 — 0,8[m/min].
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1.5.2. Sedimentador de placas inclinadas

Estos tanques de sedimentacién, también conocidos como clarificadores, tienen un
desempeno altamente superior a los convencionales, llegando a clarificar fluidos de
hasta 200[NTU ] de turbidez. Normalmente tienen una estructura rectangular
o circular y son ampliamente usados para la limpieza de agua marina.

Influent Weirs & Troughs Plate Settlers Clarified Effluent
h

Flocculation _fe Sediment Collection

Zone

Figura 12: Esquema de un sedimentador de placas inclinadasBl .
Los criterios clave de diseno para su uso en plantas de trateminto de agua se
evidencia a continuacion:

= Ntmero minimo de tanques: 2

Produndidad del agua: 3,5 — 5,0[m)].

Velocidad media de flujo: 0,3 — 1,1[m/min].

Tiempo de detencion: 0,2 — 0,4[h].

Velocidad del recolector de lodos: 0,4 — 0,8[m/min].

1.5.2.1. Desarrollo teérico

Considere el caso bidimensional mostrado en la Figura 13 que consiste de una
superficie de longitud infinita y ancho arbitrario, inclinada a un angulo 6 sobre la
horizontal y ubicada en una suspensién infinita de esferas pesadas de radio a. La
fraccion de volumen de las particulas, también conocido como la alimentacién de
particulas, se identifica mediante el simbolo ¢;.
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Figura 13: Analisis de una lamela.

Acrivos4® model6 1a suspension como un fluido Newtoniano con propiedades fisi-
cas efectivas que, relativo a la propiedad correspondiente del liquido suspendido,
son funciones tinicamente de la fraccion de volumen local de las particulas. De
esta manera, la densidad efectiva esta definida mediante la Ecuacién 15.

pd) = prv(9) (15)
De igual modo, la viscosidad efectiva se define de la siguiente manera:
() = fir M) (16)

De las Ecuaciones 15 y 16: ¢ denota la fraccién de volumen local de las particulas,
la acentuacién es un indicativo de que la variable en cuestion presenta dimensiones
y el suscrito f se refiere a la propiedad correspondiente del fluido. En vista de esta
descripcion continua efectiva, el balance de momento para el flujo suspendido
puede escribirse de la forma usual, como se aprecia en la Ecuaciéon 17.

0 ou 9 o ou ou
Siendo:
ou Ov
e + aiy =0 (18)
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Dénde: @, = %&2 (ps — ps) es la velocidad de asentamiento de Stokes del fluido
limpio; ps es la densidad del sélido, de forma esférica, y R, = pra,a/jiy es el
numero de Reynolds de la particula basada en el movimiento relativo entre la
particula y el fluido. Dado que R, es generalmente pequenio en la mayorfa de
sistemas practicos, el término derecho de la Ecuacién 17 es despreciable dentro de
la capa de sedimentos (ver Figura 13). Adicionalmente, al aplicar el balance de
momento en la direccién y, la caida de presion sobre la delgada capa es, también,
despreciable para esta aproximacion.

La presencia de cortante en una suspension concentrada induce a la migracion
de particulas dentro de esta; la cual, junto con el flujo de sedimentos y el flujo
a granel, tiende al desarrollo de concentracion particular no uniforme, ¢. Para
determinar este perfil, Acrivos4®! explica que es necesario analizar, en adicion a
la Ecuacién de momento 17, la Ecuacion de balance estable de particulas.

0¢ 0¢ g N 0

Dénde N, y Ny denotan, respectivamente, el flujo adimensional de particulas
debido al asentamiento gravitacional y al cortante inducido por la difusién en la
direccion y.

Las condiciones de frontera en y = 0 son:
v=20 (20)

dudp  al¢) 9

PO 5y ay T Moy

(r@)50)] +or@rcoso —o (21)

La Ecuacion 21 refleja que el flujo de sedimentacion de las particulas debe es-
tar balanceado por su correspondiente flujo cortante difusivo si el flujo neto de
particulas en el muro esta por desaparecer; previniendo que la concentracion de
particulas en el muro alcance su maximo valor.

Para el analisis de la condicién de deslizamiento en el muro (zona de sedimentos),
se emplea lo siguiente:

u=((0u/0y),_oen y=0 (22)
Doénde ( es el coeficiente de deslizamiento. Para una primera aproximacion, se

asume este coeficiente como una funciéon de la fraccion de volumen particular
sobre el muro.
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Acrivost4S) compard la soluciéon del sistema de ecuaciones diferenciales parciales
planteadas, resuelto mediante el método de diferencias finitas, con los resultados
experimentales referentes al espesor de la zona de sedimentos; reportando una
diferencia media superior al 14 % con respecto al modelo en donde se emplea la
condicién de deslizamiento.

1.5.2.2. Modelo simplificado

El modelo tedrico expuesto en la seccién 1.5.2.1 estudia el sistema en estado es-
tacionario en una lamela y aproxima el flujo de sedimentos a un fluido denso y
viscoso; contrario a la naturaleza propia del problema. Desde este enfoque, no es
posible predecir la interaccion fluido-particula durante la separacién de las fases
solida y liquida. Adicional al hecho de que este modelo tedrico no presenta un
nivel de precision lo suficientemente alto para definir un disefio final del sistema
de sedimentacién. Se expone, a continuacién, una metodologia de disefio simpli-
ficada que permite proponer una geometria inicial, para su respectiva evaluacion
mediante el método CFD-DEM.

1.5.2.2.1. Analisis hidrodinamico de una particula

La sedimentacion discreta se refiere a un modelo de sedimentacion en donde las
particulas sélidas no tienden a aglomerarse ni a colisionar entre si. El comporta-
miento de los sélidos se encuentra, inicamente, en funcion de las propiedades de
las particulas y del fluido directamente. El balance de fuerzas sobre una particula
se puede apreciar directamente en la Figura 14.

-

w

Figura 14: Dindmica de la particula.
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De la Figura 14, W se refiere al peso de la particula, F ala fuerza de arrastre, U
es la velocidad de asentamiento y @ es la aceleracion de asentamiento.

Romerol! indica que la fuerza de arrastre se puede calcular con base en la Ecua-
cion 23.

. CAnpr2
N 2

F (23)

De la Ecuacién 23, C' es el coeficiente de arrastre de Newton, A, es el area trans-
versal de la particula en la direcciéon de asentamiento, U es la velocidad de asen-
tamiento y ps es la densidad del fluido.

El peso de la particula en el fluido depende directamente de la gravedad y de las
densidades del fluido y de la particula, como se aprecia en la ecuacion 24.

W=VI(ps—ps)g (24)

Dénde: V' es el volumen de la particula, ps es la densidad de la particula, py es la
densidad del fluido y ¢ corresponde a la aceleracion de la gravedad.

El coeficiente de arrastre es funcion del niimero de Reynolds:

_4,U
7

Re,

(25)

Dénde d, es el didmetro de la particula y p la viscosidad cinemética del fluido. Se
estipula que para particulas esféricas y Rey < 10000 el coeficiente de arrastre se
puede calcular de la siguiente forma:

24 3
C=——t— 4034 26
Re, " Rl U (26)

En un principio, se espera que en el decenso la particula acelere hasta que la
fuerza de arrastre sea igual a la fuerza impulsora del asentamiento. Cuando las
fuerzas verticuales se encuentran en equilibrio, la velocidad sera constante. De
esta manera, es posible relacionar las Ecuaciones 24 y 23:

QV(ps—pf)g
Uz = 1| ————= 27
J - )

La Ecuacién 27 se conoce como la Ley de Stokes y ha sido comprobada de manera
experirnentauﬂde .
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1.5.2.2.2. Carga superficial

“Una particula con velocidad de asentamiento U , v transportada con velocidad v,
seguiria una trayectoria rectilinea inclinada como resultado de la suma del vector
de velocidad de flujo y del vector de velocidad de asentamiento, indicada por la
recta O B33,

Figura 15: Cinematica de una particula sélida.

De la Figura 15, U corresponde a la velocidad horizontal (a favor del flujo), su
valor depende de la posicién y en la que se encuentre. v, se refiere a la velocidad
de salida de los sedimentos. Para el presente andlisis, se asume que la particula
se encuentra en el punto de velocidad maximo wyg; U corresponde a la velocidad
de asentamiento de la particula y u es la componente en la direccion y~ de la
velocidad de asentamiento.

Por semejanza de triangulos, se obtiene la siguiente relacion matematica:
== (28)

Debido a la inclinacién, existe una componente de la velocidad de asentamiento
que se opone al movimiento de la particula sobre la lamela; de modo que:

v:vo—Usinﬁszml/—Usine (29)
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Dénde W es el ancho del tanque de sedimentacion y @Q; el caudal dentro de la
lamela. De igual forma, el valor de u corresponde a la magnitud de U en la
componente y~.

u= U cosb (30)

Relacionando las Ecuaciones 28, 29 y 30 se obtiene:

U= @i (31)

(% + tan 9) bW cos 6

Si el dngulo de inclinacion es 0[°], la Ecuacién 31 se reduce a lo siguiente:

Q@
U= =—=C 32
W= a =G (32)
La Ecuacién 32 se conoce en la literatural®> 24 como carga superficial (Cy); la
cual define la sedimentaciéon como una funcién del area superficial de las lamelas.
“Todas las particulas discretas con velocidad de asentamiento igual o mayor que
U seran completamente removidas” 99},

1.5.2.2.3. Trayectoria de una particula en una lamela

En la practica, en sistemas de sedimentacion de placas inclinadas, el estrangula-
miento que sufre el flujo en la entrada de la lamela incrementa la velocidad del
fluido y, de manera implicita, acelera las particulas en esta misma direccion. Es-
ta aceleracion se opone al peso de la particula; impidiendo que la sedimentacién
se produzca sino hasta el punto en que la particula solida alcanza el equilibrio
dinamico con en el medio circundante gracias al comportamiento laminar del flu-
jo. Es debido a ello que la Ecuacién 27 representa la velocidad de asentamiento
maxima posible que podria alcanzar una particula durante el proceso de sedi-
mentacién; siendo esta velocidad variable durante todo su recorrido dentro de la
lamela.

Es posible predecir una trayectoria aproximada de una particula[%] con base en la
simplificacion adoptada en la seccién 1.5.2.2.1 y al analisis cinematico empleado
en la seccién 1.5.2.2.2. Conociendo el comportamiento de las velocidades en las
componentes x y y (ver Figura 15), se obtiene la siguiente ecuacién diferencial:

dr - dy
dt’ ~ dt

v =

(33)
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Combinando las Ecuaciones 29, 30 y 33; se tiene:

dy _ U Cose (34)
dx  wv(y) — Usind
Al integrar la Ecuacién 34, se obtiene:
/v(y)dy—Uysin9+Ux0089200 (35)

Para manejar un enfoque adimensional, se subdivide la Ecuacién 35 por vgb;
siendo vy la velociadad de flujo promedio y b la profundidad del flujo.

/MdY_UYSin9+UXCOSHZCl (36)

Vo Vo Vo

Dénde: Cy corresponde a la constante de integracion ajustada, ¥ =¥y X = 7.

El valor de C y de [ %g)dY se puede evaluar para una trayectoria particular.

Streeterk0l estipula que el perfil de velocidades de un flujo laminar, que pasa a
través de placas paralelas, presenta el comportamiento descrito en la Ecuacion 37.

”?(jy) =6(Y -Y?) (37)

Relacionando las Ecuaciones 36 y 37, se tiene:

U U
3Y? —2Y3 — —Ysinf + — X cos = C, (38)
Vo Vo

La Ecuacién 38 define la trayectoria de particulas suspendidas en un flujo laminar
dentro de dos placas paralelas. Para el punto B (ver Figura 15), punto donde las
particulas tienden a culminar su trayectoria, se tiene:

L
X =—
b
Y =0

Reemplazando en la Ecuacion 38, se tiene:

C) = Wl cos 6 (39)
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Reemplazando la Ecuacién 39 en la Ecuacion 38, se obtiene:

U U L
3Y? —2Y? — —Ysinf + — (X—b>c059:() (40)

Vo Vo

La Ecuacién 40 est4 definida en la literatura®2 23] como la “ecuacion de la fami-
lia de trayectorias de las particulas”. Dentro de esta familia de trayectorias existe
una trayectoria limite en O (Figura 15) que representa la trayectoria limitante
que define la velocidad critica de asentamiento (U.). Romerol=) estipula que “to-
da particula suspendida con una velocidad de asentamiento mayor que, o igual
a, dicha velocidad critica de asentamiento seria completamente removida en el
sedimentador”. Las coordenadas del punto O son las siguientes:

X =0

Reemplazando las coordenadas en la Ecuacion 40, se obtiene:

% <sin9+ LCOSG) =1
Vo b

Vo
U, =—
c sinﬁ—i—%cos@

(41)
Doénde: U, es la velocidad critca de asentamiento, vy es la velocidad promedio del
flujo en la lamela, 6 es el angulo de inclinacién, L es la longitud de la lamela
y b es el ancho de la misma. Yaol22 recomienda emplear una longitud corregida
(pardmetro adimensional cuyo valor es superior a la relacién L/b) para asegurar
una mayor eficiencia en el proceso de sedimentacion.

1.5.2.2.4. Diseno analitico

Hasta el momento, el andlisis tedrico se ha enfocado en desarrollar un analisis
aproximado de la interaccion fluido-particula en una lamela. En la presente sec-
cion, se complementa esta informacion con una metodologia de dimensionamiento
del sistema de sedimentacion.

Como se aprecia en la Figura 12, el sedimentador de placas paralelas subdivide el
espacio en compartimientos (lamelas). Esta configuracién geométrica cumple dos
objetivos: incrementa el area de sedimentacion y origina el flujo laminar® 0. La
inclinacion de las placas permite el deslizamiento de los sedimentos gracias a la
gravedad y a la diferencia de densidades respecto al fluido circundante (ver Figura
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13). El sedimentador debe contar con una tolva cénica en el fondo del recipiente
para la recoleccion y expulsion de lodos. Es importante destacar que durante toda
la operacién, el flujo debe ser laminar; de modo que se recomienda que el nimero
de Reynolds sea inferior a 5008251,

Los pardmetros mds empleados en el diseno de sedimentadores son la carga super-
ficial y el drea superﬁciallde. En el Cuadro 2, se muestran los criterios de disefio

sugeridos por Romerol2?) y PérezloH
Parametro Valor
Carga superficial Cj 6,0 — 180[m/d|
Tiempo de retencién en placas t, 8 — 25[min)
Inclinacion de placas 6 60[°]
Numero de Reynolds Re < 500
Distancia entre placas 5[em]
Velocidad critica de asentamiento U, 15 — 60[m/d|
Relacion longitud-distanciamiento entre placas L/b > 8

Cuadro 2: Criterios de diseno.

Para el desarrollo del diseno, se debe conocer el caudal de entrada, la relacion
masica entre el material sélido con el fluido y las propiedades del fluido. El tiempo
de retencién en las lamelas se calcula de acuerdo a lo expuesto en la Ecuacion 42.
L
t = 42
= (42)
Doénde: [ es el largo de las placas y vy es la velocidad promedio del fluido en la
lamela. La carga superficial es equivalente a:

Es posible adaptar la Ecuacion 31 para relacionar la carga superficial con todas
las dimensiones del panel de lamelas:

Q

V= N(% +tan9) bW cos 0

(43)

De la Ecuacion 43, U se refiere a la carga superficial, () al caudal total de entrada
al sistema de sedimentacion, N es el nimero de lamelas, L es el largo cada lamela,
b es el ancho de una lamela, W es la profundidad del panel de lamelas y 6 es el
angulo de inclinacion del panel.

La metodologia de diseno consiste en desarrollar un algoritmo iterativo tal
que se minimice la carga superficial, de acuerdo a lo recomendado en el Cuadro
2, con las menores dimensiones posibles (a menor tamafno de panel, menor costo
de inversién) y garantizando un valor de Reynolds en régimen laminar, menor a
500, en cada una de las lamelas.
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El ntimero de Reynolds de una lamela se calcula conforme a la Ecuacién 271301,

Uob
Re = — 44
. (44)

De la Ecuacion 44: u se refiere a la viscosidad cinematica del fluido, b es la se-
paracon entre placas y vy es la velocidad promedio del fluido en la lamela. La
velocidad promedio corresponde a lo siguiente:

Q

La eficiencia del sistema de sedimentacién se estima como la relacién entre la
velocidad critica de sedimentacién (Ecuacién 41) y la velocidad de asentamiento
maxima (Ecuacién 27).

Romerok?! estipula que el nimero de placas del sistema de sedimentacion se
calcula con base en la siguiente expresion:

Lysinf +d
N= "7 " 46
d+e (46)

Dénde: Ly es el longitud de la lamela, d es la separacion entre placas, e es el
espesor de las placas y 6 es el angulo de inclinacion.

1.5.2.2.5. Tuberia de entrada y tolva de sedimentos

El didmetro de entrada de la mezcla liquido-solido se calcula de la siguiente forma:

_ 4
“ Remp

D (47)

De la Ecaucién 47: D, es el diametro de la tuberia de entrada del sistema de
sedimentacion, () es el caudal de total de entrada, Re es el nimero de Reynolds
del flujo de entrada (Re > 250) y u es la viscocidad cinemética del fluido.

La tolva de sedimentos cumple el objetivo de almacenar los lodos obtenidos du-
rante el proceso de sedimentacion. El didmetro minimo de desagtie es de 30[cm)| [
y la pendiente longitudinal varia entre el 2 y 3 %. El tanque debe tener la capaci-
dad para ser desocupado hasta en un méaximo de 60[min]. La tuberia de desagiie
se puede calcular con base en la Ecuacion 48[33].

A

- _ 4
o 48501 (48)
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De la Ecuacién 48: S es la seccién del desagiie, en m?, A es el drea superficial del
sedimentador, m?2, t es el tiempo de vaciado, en h y d es la altura del agua sobre
la boca del desagiie, m.

El caudal de descarga se se calcula de la siguiente forma:
Q =0,6154/2¢gd (49)

Para evitar el asentamiento de lodos en la tuberia de desagiie, la velocidad de
flujo debe ser mayor de 1,4[m/s] 133],
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2. Metodologia

En la Figura 16 se muestra la metodologia empleada para el disefio del sistema
de elucién y filtrado de la planta de extraccion.

, Recopilaciéon |
de datos

(Error mayor al Simulacién

3,5%? CFD-DEM

Simulacién

CFD

Calcular
propiedades
del fluido

Definir con- Anélisis de
diciones de resultados y
frontera conclusiones

Calcular velo-
cidad maxima
de sedimen-
tacion (Upnaz)

st

Definir geo- si

metria de Checkeo de no
lamelas 2 4 7
malla: jes apta?

Calcular
ancho del

sedimentador of

Discretizacion
del volumen
de control
Calcular
Re y vy en
una lamela
ﬁi

Definir geo-
metria de
entrada y tolva
de sedimentos

i Re < 5007 200 2 U ?

Figura 16: Esquema de la metodologia de diseno del presente trabajo.

En esta metodologia se desarrolla el diseno del sistema con base en las herramien-
tas analiticas descritas en la seccién 1.5.2.2 y al plantemiento numérico mostrado
en las secciones 1.2 y 1.4.

En simulaciones numéricas que emplean el método CFD se consideran aceptables
errores inferiores al 9 % para casos de estudio del transporte de fluidos en tuberias
de PVC[39], e inferiores al 3% relativo en estudios de enfriamiento de fundicién
de cobrel401; por citar algunos ejemplos. Debido a ello, en el presente estudio, se
adopta un criterio de error maximo del 3,5% relativo mediante refinamiento de
malla.
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2.1. Recopilaciéon de datos

Los criterios de diseno del sistema de sedimentacion de placas inclinadas se pueden
apreciar en los Cuadros 2 y 3.

Parametro Valor
Cantidad de material sélido a remover [kg] | 80
Densidad media del material sélido [kg/m?] | 1700
Volumen de la mezcla [L] 200
Tamano de particula medio [um] 250
Tipo de solvente Mezcla agua - etanol
(50 %)
Temperatura del proceso [°C] 28
Tiempo del proceso [h] 1

Cuadro 3: Condiciones operacionales.

2.2. Propiedades del fluido

Para desarrollar la automatizacion del disefio, es necesario predecir el valor de
las propiedades del solvente a cualquier valor de temperatura y relaciéon agua -
etanol. Para ello, se inicia calculando las propiedades del etanol y del agua a
presion atmosférica empleando las Ecuaciones 50. 51, 52 y 53.

pm,0 = 1,0004867510% — 2,23243162 102 * T — 4,60579811 103 + T2 = [/@g/mﬂ
(50)

0 = 1,63190407 107° — 3,73507082 107 + T+ 3,20602877 10710 % T2 = [m?/s]
(51)

pet = 8,06320738 107 —8,32481402 10~ +T'—5,78205398 10~ *+T2 = [kg/m*| (52)

et = 2,11316694 1075 — 3,69955667 1078 « T + 2,57275555 10710 T2 = [m2 /s]
(53)

Una vez conocidas las propiedades individuales, se calcula la propiedad de la
mezcla a través de la Ecuacion H4.

Ar=1=2)Amo + T et (54)

Dénde: X es la propiedad termodindmica (densidad, viscosidad, etc) x es la con-
centracién de la mezcla.
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2.3. Velocidad maxima de sedimentacion

La velocidad maxima de sedimentacién se calcula empleando una metodologia de
calculo iterativa con base en las Ecuaciones 25, 26 y 27. La logica detras de dicha
metodologia se evidencia en la Figura 17.

Célculo de U,az

Definir criterio
de error
aceptable:
Erre. <0,01%

#

Definir un
valor inicial
de velocidad:

U, =1

#

Calcular el
numero de
Reynolds de la
particula Re,

#

Calcular el
coeficiente de
arrastre C' de

la particula

%

Calcular la
velocidad
maxima U,
(Ec. 27

Err. =

Uce=Us
Ue

|

no

Figura 17: Metodologia de célculo de la velocidad de sedimentacién maxima.

2.4. Geometria de lamelas

Se asume una geometria inicial con base en lo recomendado en el Cuadro 2. La
geometria inicial evaluada es la siguiente:
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Parametro Valor
blem)] 5
L/b 8
0[°] 60
Numero de lamelas 5
Cs[m/d] 180

Cuadro 4: Geometria inicial supuesta.

2.5. Ancho del sedimentador

El ancho del sedimentador se calcula con base en la Ecuacién 43 y a la geometria
inicial mostrada en el Cuadro 4; definiendo asi la geometria del panel de lamelas
del sistema de sedimentacion.

2.6. Calculo de Re y vy

El niimero de Reynolds, empleado para evaluar el comportamiento del flujo dentro
de la lamela, se calcula con base en lo estipulado en la Ecuaciéon 44. La velocidad
media del flujo dentro del sedimentador se calcula con la ayuda de la Ecuacién
45.

2.7. Tuberia de entrada y tolva de sedimentos

La tuberia de entrada y tolva de sedimentos se calcula con base en las Ecuaciones
A7, 48 y 49.

2.8. Discretizacion del volumen de control

Gran parte del éxito de las simulaciones numéricas recaen en la discretizacion
del dominio y en la calidad de los elementos que la componenlzzj. Se desarroll6
un algoritmo que define la geometria CAD y realiza el mallado de la geometria
basado en el lenguaje de cédigo abierto gmsh. El algoritmo discretiza el dominio
con elementos rectangulares (malla estructurada) o triangulares (malla no estruc-
turada). Ademas, tiene la capacidad de desarrollar un refinamiento de malla en
cada una de las lamelas, como se aprecia en la Figura 10.

2.9. Checkeo de malla

La evaluacién de la malla se desarrolla con base en el comando checkMesh de
OpenFOAM. Los criterios de aprobacion de malla son: no ortogonalidad, obli-
cuidad maxima menor a 1 y que la conclusion de la malla sea ok.
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2.10. Metodologia de frontera

La mezcla sélido-liquida en la entrada presenta un caudal de 0,2 [m?®/h]. La tem-
peratura es constante durante todo el proceso e igual a 28[°C]. En el tiempo ¢ = 0,
las particulas solidas esféricas se generan en una region lineal, como se aprecia en
la Figura 18.

Figura 18: Zona de generacion de particulas en la tuberia de entrada.

De la Figura 18: 1, se refiere al flujo mésico de solvente, 11,4+ es el flujo masico
de particulas generadas y las lineas punteadas representan la zona de generacion.

Las condiciones de frontera se resumen en la Figura 19.

P[]:Patm

-
Q

Figura 19: Condiciones de frontera.

Zona Propiedad Tipo
Entrada | Velocidad (Vp) | Neumann
Salida | Presion (Fy) | Dirichlet

Cuadro 5: Clasificacion de las condiciones de frontera.
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La clasificacion de las condiciones de frontera se puede apreciar en el Cuadro 5.
Al tratarse de una simulacién 2D, las caras frontal y posterior de la geometria se
consideran superficies vacias.

2.11. Metodologia CFD

(Datos - .

si .
Fin
no

t=t+ At

|

Resolver
ecuaciones
de momento

1

Resolver
ecuacion
de presion

|

Corregir campo
de velocidades

|

Resolver
sistema de
ecuaciones

Figura 20: Solucionador pimpleFoam.

La simulacion se desarrolla usando el solucionador pimpleF0AM, de OpenFOAM.
Desde un punto de vista de mecanica de fluidos computacional, el problema pre-
senta un flujo con las siguientes caracteristicas:

Laminar.

Incompresible.

Transitorio.

Fluido newtoniano.
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Tratdandose de un problema bidimensional, pimpleF0AM soluciona la Ecuacién ?7.
La logica de solucion detras del solucionador se puede apreciar en la Figura 20.

2.12. Calculo del error

Para la estimacién del error de la simulacion, se emplea la metodologia descrita
en la seccién 1.2.2. Al tener el comportamiento grafico mostrado en la Figura 6,
es posible calcular el error de la simulacién con base en la Ecuacion 55.

Yi — Yi—1
Vi

Err = * 100 < 3,5% (55)

Dénde: Err corresponde al porcentaje de error, v a la propiedad de andlisis (puede
ser velocidad o presién méximas) e ¢ corresponde a la dltima iteracién desarrollada
con un nimero n de nodos definido durante el mallado de la geometria. El niimero
de nodos en i — 1 corresponde a n /2.

2.13. Metodologia CFD-DEM

Se empled un solucionador adaptado que vincula OpenFOAM (soluciona las ecua-
ciones de Navier Stokes) y Yade (soluciona la dinamica de particulas) a través de
la Interfaz de Paso de Mensajes (MPI, por sus siglas en inglés)[411. El soluciona-
dor emplea el enfoque Euler - Lagrange (ver seccién 1.4.2) y pimpleFO0AM para
predecir la interaccion fluido-particula en el tiempo. La metodologia de céalculo
del solucionador se puede apreciar en la Figura 21.

Para el desarrollo de la simulacién CFD-DEM, se emplearon los datos mostrados
en el Cuadro 6.

Parametro ‘ Valor
Generales
Material Arena de rio
Tamaifio de particula [um] 250
Moédulo de Young 108
Numero de particulas por segundo 22300
plkg/m?] 1600
v 0,2
Coeficientes de par de resorte Dashpot
o 0,12
1z 0,52
Pasos de resolucién de colision 12

Cuadro 6: Datos generales para el desarrollo de la simulacion CEFD-DEM.
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MPI — datos
de particulas
desde DEM
hacia CFD

Célculo de la
velocidad de
las particulas

Solucién
ecuaciones go-
bernantes CFD

|

Célculo
de fuerzas
hidrodindamicas
y torque en
cada particula

I

MPI — fuerzas
y torque
desde CFD
hacia DEM

Resolver
ecuaciones go-
bernantes DEM

t=t+ At

o Fin

Figura 21: Simulacion CFD-DEM.

2.14. Software de diseno

Para la ejecucion de la metodologia mostrada en la Figura 16, se desarrollé6 un
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software de diseno con herramientas de cddigo abierto. El software se compo-
ne, principalmente, de dos partes: Frontend (interfaz de usuario), desarrollada en
Jupyter y ParaView, y Backend (16gica detras del software), desarrollada en Pyt-
hon, C++ y gmsh. Anexo a este trabajo se encuentran los diferentes componentes
desarrollados del software; dando evidencia de la calidad de resultados obtenidos
a través de este.

2.14.1. Frontend

La interfaz grafica se desarrollé en Jupyter. El proyecto Jupyter existe para fa-
cilitar el desarrollo de software libre; tratdndose de un servicio de computacion
interactiva que funciona con diferentes lenguajes de programaciéon, entre ellos:
Python y C++. Un ejemplo que permite visualizar el alcance de esta herramienta
se puede apreciar en la Figura 22; en donde se observa la escritura de algoritmos
de programacion, evaluacion de la interactividad del algoritmo y documentacion
del mismo: todo en una sola pantalla. Jupyter es un acrénimo de los lenguajes:
Julia, Python y R.

File Edit View Run Kernel Tabs Settings Help

@ + [ +] L c 7 Lorenz.ipynb > | B Terminal 1 X | @ Console 1 X | [ Data.ipynb X M READMEmd X
T | &> notebooks B + X DO [0 » ®m C Code v Python3 O
Name - Last Modified In this Notebook we explore the Lorenz system of differential equations:
o
= A Data.ipynb an hour ago .
£ Py g F=o(y—x)
z " Fasta.ipynb a day ago .
& Dy Y &g J=pr—y—xz
J .
Julia.ipynb a day ago i=—fetxy
PR [N Lorenzipynb seconds ago
E A Ripynb aday ago Let's call the function once to view the solutions. For this set of parameters, we see the trajectories swirling around two points,
§ H iris.csv a day ago called attractors.
lightning.json 9 days ago
. ami from lorenz import solve_lorenz
" e lorenz.py minutes ago t, x_t = solve_lorenz(N=18)
S
S
E 7 Output View X B lorenz.py x

def solve_lorenz(N=10, max_time=4.0, sigma=10.0, beta=8./3, rho=25.0):
sigma 10.00 wimplot a solution to the Lorenz differential equations."""
fig = plt.figure()
ax = fig.add_axes([6, 0, 1, 1], projection='3d‘)
ax.axis('off')

Tabs

beta 267

# prepare the axes limits
ax.set_xlim((-25, 25))
ax.set_ylim((-35, 35))
ax.set_zlim((5, 55))

def lorenz_deriv(x_y_z, t@, sigma=sigma, beta=beta, rho=rho):
winCompute the time-derivative of a Lorenz system."'"
X, ¥, Z = XyZ
return [sigma * (y - x), x * (rho - z) -y, x * y - beta * z]

# Choose random starting points, uniformly distributed from -15 to 15
np.random. seed(1)
X0 = -15 + 38 * np.random.randem({(N, 3))

Figura 22: Interfaz grafica de ejemplo desarrollada con Jupyter. Fuente:
https://jupyterlab.readthedocs.io/en/latest/

“Jupyter es una aplicaciéon web de cédigo abierto que permite la creacién y com-
partibilidad de diferentes documentos, encontrandose en ellos: cédigo en wvivo,
ecuaciones y visualizacion de texto explicativo. Entre sus usos se encuentran: lim-
pieza y transformacién de datos, simulaciones numéricas, modelado estadistico
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y aprendizaje automatico, entre muchos otros.”Descripcién oficial del proyecto
Jupyter.

Parte del Frontend desarrollado para brindar interactividad de usuario se puede
apreciar en la Figura 23.

File Edit View Run Kemel Tabs Settings Help

& + B * & #| Presetation.ipynb %
m/ B+ X DOTF » m ¢ » Code v Python 3 O
Name - . - .
o . 3. Disefio del sistema
E‘i i CFD_DEM i
 FOAMEX 3.1. Generalidades
m Images
- T .
T a8 OpenFOAM Se requieren de los siguientes datos:
mm Validacion . .
™ . from App.Generalidades.Data import *
[ Antiguo.geo data = Datos()
[ outmsh data
O outwtk Fluido Material particulado

» [A] Presetation.ipynb

[ Referencia.geo + Relacion agua - etanol [%]

[™ Referencia2.geo

50

» Temperatura [°C]

» Tiempo objetivo [h]

» Volumen [L]

Con base en los datos suministrados, las propiedades termodinamicas del solvente se
pueden apreciar a continuacion.

[2]: |from App.Generalidades.Read import Read
from App.Generalidades.Propiedades import *
general = Read(data)

prop = SolProp(general)()

prop = propl'mezcla'l

Propiedades termodindmicas de la mezcla agua - etanol al 50[ %]
Propiedad Valor

Densidad

[kgim’] 5894

viscosidad  1.06
[kg/m s] 1076

Figura 23: Parte de la interfaz grafica desarrollada para la automatizacion del
modelo CFD-DEM.

Jupyter permite la interactividad a través de diferentes lenguajes de Frontend;
entre ellos: HTML, CSS y JavaScript. Para la escritura de textos, adopta len-
guajes como Markdown y IXTEX. Ademas, cuenta con diferentes librerias internas
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: File Edit View Run HKemel Tabs Seitings Help
- + * C n| Presetation.ipynb %%
-,/ B+ X O [ » m C »w Code v Python 3 O
D Name a
m App from App.CFD DEM.Geom import *
from App.Generalidades.Read import *
ES W CFD_DEM size = Malla(round{(2*lamelal'0 T'1}/(125*pi*propl'visc']},2))
m FOAMEx size
m Images -
“n Malla Dimensiones Entrada
m OpenFOAM
m Validacion ~
) . ~ Tamafio de malla
[ Antiguo.geo
[ outmsh
Range [um]: 4000 - 2000
M| D outvik
W] Presetation.ipynb
[ Referencia.geo » Tipo de malla
[ Referencia2.geo
import warnings
datos_geo = ReadMesh(size)
datos_geo['DI [m]'] = round((2*lamelal'Q T'1)/(125*pi*prop['visc']),2)

warnings.filterwarnings('ignore')

DEM = False #Cambiar modelo de malla en el directorio CFD-DEM

Dibujar{datos_geo, lamela, size.children[@].children[@].value, size.childr

'

Figura 24: Seccién de mallado automatico del software desarrollado mediante

gmsh.

para el desarrollo de contenidos interactivos, de las que se destacan: ipywidgets,
IPython.display y Plotly.

En la Figura 24 se puede apreciar la interfaz grafica referente al mallado au-
tomatico de la geometria, desarrollado en el lenguaje gmsh; en donde el usuario
puede definir el rango de tamano de malla, tipo de los elementos (rectangular o
triangular) y las dimensiones de la geometria.
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2.14.2. Backend

Detréas de la funcionalidad del software se encuentra el arbol de directorios mos-
trado en la Figura 25.

CFD-DEM Software
- App

-] CFD_DEM

L5 CF.py

" CFD.py
" CFDEM. py
" Geom. py

LY Malla.py
Hl Generalidades
" Lamelas.py

" Propiedades.py

LY Read.py

'] Sedimentacién
" Inicial.py

" ParOper . py

L Resultados.py

-2l CFD_DEM

- 1 OpenF0AM

-l Validacién

L' Presentation.ipynb

Figura 25: Arbol de directorios.
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El software resuelve, basicamente, tres problemas:

= Diseno funcional del panel de lamelas desde un enfoque teorico.

= Analisis del comportamiento, a través de OpenFOAM, de la dindmica de
fluidos del panel de lamelas.

» Simulacién CFD-DEM que permite predecir la interaccion fluido - particula
a distintas condiciones de flujo.

2.14.2.1. Diseno funcional teodrico

El diseno funcional busca defnir una geometria inicial del panel de lamelas, para
el andlisis consecuente mediante los métodos numéricos de volimenes finitos y

elementos discretos, a través de metodologias tedricas y experimentales (capitulo
3).

La logica desarrollada comprende los siguientes pasos:

1. Definicion, por parte del usuario, de las propiedades del solvente (entre ellas:
proporcién de la mezcla hidroetandlica) y del material particulado.

2. Célculo de las propiedades termodindmicas del fluido.
3. Definicién de la geometria del panel de lamelas.

4. Célculo de las diferentes propiedades del solvente: caudal, velocidad del flui-
do y de la sedimentacion y el niimero de Reynolds, por mencionar algunos.

Los algoritmos que emplean esta logica se encuentran ubicados en las direcciones
App/Sedimentacién y App/Generalidades, como se aprecia en la Figura 25.

2.14.2.2. Simulaciones numéricas

El modelo CFD permite conocer el comportamiento del solvente dentro del vo-
lumen de control para contrastarlo con el modelo CFD-DEM. Comprende los
siguientes pasos:

1. Definicién de la geometria.
2. Mallado de la geometria.
3. Definicion de las condiciones de frontera.

4. Desarrollo de la simulacién.
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5. Postprocesamiento y presentacion de resultados.

Los algoritmos desarrollados para el desarrollo de este modelo se encuentran ubi-
cados en la direcciéon App/CFD_DEM:

= Geom.py permite establecer la geometria del problema de acuerdo a los
parametros definidos por el usuario.

= Malla.py define el mallado de la geometria, ejecutando el lenguaje gmsh.
» CF.py define las condiciones de frontera.

= CFD.py se encarga de ejecutar la simulacién numérica a través de Open-
FOAM.

El modelo CFD-DEM predice las interacciones fluido-particula del sistema de
sedimentacion. Emplea la misma logica descrita en la seccién 2.14.2.2. La tnica
diferencia radica en la ejecucion del algoritmo descrito en CFD.py; en su lugar,
ejecuta el de CFDEM. py que contiene la metodologia de desarrollo de la simulacién
CFD-DEM basada en el método Euler - Lagrange.
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3. Resultados

3.1. Propiedades del fluido

Las Ecuaciones 50 y 51 describen las propiedades termodinamicas del agua; y las
Ecuaciones 52 y 53 las del etanol a presion atmosférica en funciéon de la tempera-
tura del fluido (V1'¢[5°C, 60°C1). La Ecuacién 54 permite predecir las propiedades
de la mezcla agua - etanol a cualquier grado de concentracion. Las propiedades
de una mezcla agua - etanol al 50 %, 28[°C], se pueden apreciar en el Cuadro 7.

Propiedad Valor
prlkg/m?] | 8804
pym?/s] | 1,06 % 107°

Cuadro 7: Propiedades de la mezcla agua - etanol al 50 %.

3.2. Velocidad maxima de sedimentacion

La velocidad maxima de sedimentacién se calcula a través del procedimiento ite-
rativo mostrado en la Figura 17. Los resultados de este procedimiento se pueden
apreciar en la Figura 8.

Iteracion | Ug[m/s] Re, C | Um/s] | Err. %]
1 1 236,247 | 0,637 | 0,068 93,159
2 0,068 | 16,162 | 2,571 [ 0,034 50,235
3 0,034 8,043 | 4,382 0,026 23,397
13 | 0022 | 5115 |6,3359 | 0,022 [0,04 107"

Cuadro 8: Proceso de célculo iterativo de la velocidad de sedimentacién méaxima.

Se concluye que, con una estimacién de error inferior al 0,01 %, la velocidad méxi-
ma de sedimentacién es de 0,022[m/s] con un nimero de Reynolds en la particula

de 5,115.

3.3. Geometria inicial

Con base en lo descrito en las secciones 2.4, 2.5, 2.6 y 2.7 la geometria del sistema
de sedimentacion de placas inclinadas presenta las siguientes dimensiones:
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Parametro Valor
Ancho lamela [cm] 5
Longitud lamela [cm] 40
Separacién entre lamelas [em] | 2,5
Inclinacion [°] 60
Numero lamelas 5
Ancho panel [em)] 2,2
Didmetro de entrada [cm] 27
Altura total [cm] 105

Cuadro 9: Geometria de estudio

Es posible apreciar la geometria de analisis en la Figura 26; destacando: una zona
de entrada de la mezcla sélido - liquido; una de salida (al final de la superficie
inclinada), en donde se espera obtener la fase liquida de la mezcla y un area de
deposito de lodos, localizada en la parte inferior de la geometria. El area som-

breada corresponde a la regién de interés en donde se desarrollan las simulaciones
numéricas.

Salida fasg liquida

34,6[cm]

Entrada mezcla
_—

‘‘‘‘‘ 56,4[cm)]

35[em]

Figura 26: Vista en corte de la geometria del sistema de sedimentacion.
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Con base en la geometria descrita en el Cuadro 9, se obtuvieron los siguientes
parametros operacionales:

» vy = 1,014[em/s]
= Re = 478,993

» U, =0,208[cm/s]
3.4. Mallado de la geometria

Con base en el algoritmo desarrollado, a través del lenguaje gmsh, se ejecuta una
malla estructurada con refinamiento automatico local en las lamelas, como se
aprecia en la Figura 27.

msh:physical
= 380\(

Figura 27: Mallado inicial de la geometria.

Se elabor6 la malla con elementos rectangulares debido al mayor indice de precision
en los resultados de simulaciones numéricas que emplean este tipo de elemento de
malla®2! 43] | Tos elementos rectangulares presentan mayor facilidad de alcanzar
la convergencia en términos de no ortogonalidad 44 y a la baja oblicuidad®2.
La malla mostrada en la Figura 27 presenta las caracteristicas mostradas en el
Cuadro 10.
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Parametro Valor

Tipo de elementos Rectangulares
Nimero de elementos 6097
Numero de nodos 4560
Tamano maximo de elementos [m)] 20000
Tamano minimo [um)] 10000

Cuadro 10: Datos de la malla inicial generada.

Al emplear el método checkMesh de OpenFOAM para el analisis preliminar de
malla, se obtuvieron los siguientes resultados:

Parametro Valor
Apertura mdzima entre elementos 21.20
Checkeo de no ortogonalidad OK
Oblicuidad méaxima 0.78 OK
Conclusién de malla OK

Cuadro 11: Resumen de resultados sobre el checkeo de malla.

A partir de los resultados mostrados en el Cuadro 15, se concluye que la malla es
apta para el desarrollo de las simulaciones numéricas consecutivas.

3.5. Condiciones de frontera

Complementando la informacién descrita en la seccién 2.10, las condiciones de
frontera del problema se resumen en el Cuadro 12.

Zona Propiedad Valor Tipo
Entrada | Velocidad [m/h] | 3,493 | Neumann
Salida | Presién [KPa] | 101,325 | Dirichlet

Cuadro 12: Clasificacion de las condiciones de frontera.
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3.6. Simulaciéon CFD

Con base en la metodologia descrita en la secciéon 2.11, se empled el solucionador
pimpleF0AM de OpenFOAM; obteniendo los siguientes resultados:

V (m/s) Magnitude
0.0e+00 0.0005 0.001 0.0015 1.8e-03
| |

Figura 28: Diagrama de contorno de la distribucion de velocidades.

P (KPa)
76008 leb 206 3eb ded 5Sed 59e06
| | |

Figura 29: Diagrama de contorno de la distribucion de presiones.
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3.7. Error computacional

De acuerdo a lo estipulado en la seccion 2.12, se desarrollé un refinamiento de
malla para estimar el error de la simulacién numérica y escoger un tamano de
malla apropiado. El resumen de resultados se puede apreciar en el Cuadro 13.

Iteracién | Nium. nodos | Vel. max.[m/s] | P. méx. [K Pa] | Error max.
1 4560 17,82 -1073 5,90 - 107° 12,98 %
2 8832 19,66 - 1073 6,78 -107° 5,83 %
3 17636 20,50 - 1073 7,20 -107° 3,17 %
4 36820 19,87 - 1073 7,25-107° -

Cuadro 13: Resultados del proceso iterativo.

En la Figura 30, se puede apreciar la tendencia del error de velocidad maxima de
forma gréfica.

10-3 Error computacional

N
s}
ot

T

AN S Y S S () S S N N B
05 1 15 2 25 3 35

Numero de nodos .10%

Figura 30: Cambio de la velocidad méaxima con respecto al refinamiento de malla.

En la Figura 31, se puede apreciar la tendencia del error en la presion maxima de
forma gréfica.

Cabe destacar, con base en las Figuras 28 y 29, que la presién maxima se encuentra
entre la zona de entrada de la mezcla y la zona de deposito de los sedimentos;
mientras que la velocidad méaxima se encuentra en la primera lamela de izquierda
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106 Error computacional

7,2

6,8
6,6
6,4

P max KPa

6,2

578 [ [ I S N B S S S Y S N |
05 1 15 2 25 3 35

Numero de nodos 104

Figura 31: Cambio de la presién maxima con respecto al refinamiento de malla.

a derecha. Con base en los resultados reportados en el Cuadro 13, y las Figuras
30 y 31, se escoge la malla de 17636 nodos para el desarrollo de la simulaciéon

CFD-DEM.

3.8. Simulaciéon CFD-DEM

La informacion referente a la malla empleada para el desarrollo de la simulacién
CFD-DEM se puede apreciar en el Cuadro 14.

Parametro Valor

Tipo de elementos Rectangulares
Numero de elementos 23587
Ntmero de nodos 17636
Tamafio méximo de elementos [um] 10000
Tamano minimo [um)] 5000

Cuadro 14: Datos de la malla empleada.

Se realizé un refinamiento de malla en las lamelas correspondiente a 5000[um| de
tamano minimo.

La validacion de malla a través del comando checkMesh de OpenFOAM presenta
los siguientes resultados:
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Parametro Valor
Apertura mdzrima entre elementos | 11.65

Checkeo de no ortogonalidad OK
Oblicuidad méaxima 0.79 OK
Conclusién de malla OK

Cuadro 15: Resumen de resultados sobre el checkeo de malla.

En la Figura 32 se puede apreciar el comportamiento fluido - particula del sistema
de sedimentacién en ¢t = 60[s].

W (m/s) Magnitude
0.0e+00 005 0.1 0.15 02 025 3.0e-01

— - —

Figura 32: Simulacion CFD-DEM — interaccién fluido-particula.

Los resultados de los diagramas de contorno de velocidad y de presién, en t = 60[s],
se pueden apreciar en las Figuras 33 y 34.
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W (m/s) Magnitude
0.0e+00 005 0.1 0.15 02 025 3.0e01

| oes—

Figura 33: Diagrama de contorno de velocidad t = 60]s].

-3.8e02 002 0 0.02 4.7e-02

L O R

Figura 34: Diagrama de contorno de presién ¢t = 60[s].
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4. Analisis de resultados

La simulaciéon numérica CFD, desarrollada con el solucionador pimpleFoam, de
OpenFOAM, encontré su punto de equilibrio (punto estacionario) al cabo de ocho
segundos de simulacién. En la Figura 28 se observa un valor de velocidad maxima
de 0,0018[m/s] que es alcanzado en la primera lamela y decrece en las lamelas
consecuentes hasta un valor cercano de 0,0012[m/s]; fenémeno fisico que va acorde
a la realidad por tratarse de flujos en serie.

En la Figura 29 se puede apreciar el perfil de presiones sobre el sistema; en donde se
presenta un comportamiento uniforme y simétrico alcanzando un valor de presién
méxima de hasta 5,90 - 1075[kPa]. Como era de esperarse, las condiciones de
frontera establecidas en la seccion 2.10 fueron respetadas: en la salida del flujo se
aprecia una presién manométrica de 0[ K Pa] (atmosférica) y la velocidad de flujo
en la entrada es de 0,00097[m/s] =~ 3,493[m/h].

Comparando las Figuras 28 y 33, se puede apreciar cémo el solvente cambia la
distribucién de velocidades por la sedimentacién sufrida por las particulas de
arena, cuya densidad es mayor que la del fluido circundante; razén por la que el
solvente tiende a moverse con mayor velocidad en las tltimas lamelas en lugar de
las primeras, a diferencia de lo observado en la seccién 3.6. Debido a ello, es posible
clasificar a las lamelas por zonas de “pureza” durante el proceso de separacion:
en donde las primeras cuatro presentan menor concentracéon particular que las
ultimas cuatro.

La presencia de vortices y remolinos en la simulacion CFD-DEM rectifica la de-
cisiéon de haber empleado un solucionador basado en pimpleFoam, el cual fue
adaptado para resolver el problema Euler - Lagrange (E - L).

Diferente al fenémeno apreciado en la Figura 29, la distribucién de presiones en
la Figura 34 no es simétrica y tiende a presentar sus maximos valores en la zona
de congregacion de los sedimentos.

De la Figura 35, la linea morada corresponde al residual de la presion, la de color
cian al residual de la velocidad en y y la de color verde al residual de la velocidad
en z. El comportamiento de los residuales esta directamente relacionado con la
magnitud de los errores en la solucion de las ecuaciones gobernantes[45].
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Figura 35: Monitoreo de residuales en la simulacion CFD-DEM.

Debido al hecho de que los residuales tienden a aglomerarse en valores cercanos a
cero, son un indicativo de alta precisién del modelo numérico implementado. Las
variaciones vistas en los residuales de presion se deben a la vorticidad originada por
los reflujos consecuentes a la interaccién fluido - particula. Durante la simulacion,
se observo una estabilizacién en los perfiles de velocidad; razén por la que los
residuales U, y U, presentan un comportamiento sin fluctuaciones y con pequenas
variaciones durante el desarrollo del flujo dentro del volumen de control.
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5. Validacion del modelo

Para la validacién del modelo CFD-DEM desarrollado, se aplicé el modelo para
resolver el problema de Fessler & Eaton[4j, en donde se investigo el efecto de la
turbulencia generada por particulas de cobre de 70[um] de didmetro sobre un flujo
orientado hacia atrds, como se muestra en la Figura 36.

Ly

Lp

Figura 36: Geometria de estudio.

5.1. Descripcién del problema

En 1999, Fessler & Eaton estudiaron el efecto de particulas de vidrio y cobre de
distintos tamanos (70, 90 y 150[um| de didmetro), a diferentes cargas maésicas
(entre el 3 y el 40 % del flujo mésico) y a las mismas condiciones experimentales
de velocidad y presion de flujo en donde se aprecié una atenuacién del nivel
de turbulencia relacionada con un decaimiento en el ntimero de Stokes de las
particulas.

La motivacién detras de esta investigacion recae en la complejidad de las interac-
ciones entre particulas pequenas y densas con la fase turbulenta de una sustancia
gaseosa; ademdas de la importancia en diferentes casos, de caracter industrial y
natural, en donde se producen flujos particulados que son, muchas veces, inen-
tendidos. En pocos aspectos, tales como la dispersion de particulas en flujos ho-
mogéneos, se pueden llevar a cabo estudios analiticos con altos niveles de precision.
Sin embargo, la mayoria de los casos en la realidad comprenden flujos heterogéneos
y anisotrépicos sujetos a inestabilidades, con marcadas variaciones entre flujo y
flujo, que imposibilitan el desarrollo de un modelo matemético analitico que defi-
na a cabalidad la naturaleza de los flujos y que sea, a su vez, lo suficientemente
preciso.

Se ha reportado en la literatura que los niveles de turbulencia pueden ser mode-
rados con la ayuda de la carga de diferentes masas. Investigaciones como la de
Hetsroni 40! y Gore & Crowel) establecieron los cimientos del comportamiento
turbulento en la interaccién fluido - particula; mientras que en investigaciones
desarrolladas por Kulick, Fessler & Eaton/o! y Tsuji, Morikawa & Shiomi? se
demostré que la atenuacion de la turbulencia incrementa tanto con la carga masica
como con el nimero de Stokes de las particulas.
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En el presente estudio se investigd el comportamiento de las particulas sobre un
flujo orientado hacia atrds (Figura 36). Este flujo es ideal para el estudio de la
interaccién particula-turbulencia debido a que las estadisticas del flujo medio son
conocidas como invariables debido a la presencia de particulas sélidasl48]; hecho
esencial que garantiza que los cambios en la turbulencia se deben tnicamente a
la presencia de material particulado, dado que los flujos separados son sensibles
al perfil de velocidad media. En este trabajo se emplearon particulas de vidrio
de 90 y 150[pm] de didmetro y particulas de cobre de 70[um]; que proveen dos
diferentes particulas con ntimeros de Stokes distinto y tres diferentes valores de
Reynolds.

Parametro Valor
Altura H 26,7[mm)|
Rango de expansién 5:3
Relaciéon de aspecto 17:1
Velocidad inicial Uy 9,39[m/s]
Rey = Bl 18400
7¢, gran escala de tiempos de remolino, % 12,7[ms]

Cuadro 16: Pardametros del flujo.

5.2. Desarrollo experimental

El flujo sufre una expansion unidireccional en donde se evita la sedimentacion de
particulas. El nimero de Reynolds de la entrada fue de 13800 con una velocidad
en la linea central de 10,5[m/s]. El rango de expansion fue de g; mientras que
la relacion de aspecto es de 17:1. Hecho que garantiza un flujo bidimensional a
través de una porcion importante del experimento.

El condicionamiento del flujo de entrada, el flujo de salida y el sistema de ali-
mentacién de particulas se ilustra en la Figura 37. El sistema provee velocidad de
flujo uniforme con carga de particulas en la entrada. Un canal de 5,2[m| asegu-
ra el completo desarrollo del flujo y contempla el tiempo suficiente para que las
particulas lleguen al equilibrio con el medio circundante. Se emple6 un ventilador,
con frecuencia variable, como sistema de control masico.

5.2.1. Descripcion particular

El niimero de Reynolds que define el movimiento particular esta definido por la
Ecuacion 56.
_ derel

. (56)

Re,
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Figura 37: Esquema del montaje experimentalﬂl.

N

De la Ecuacion 56: d,, es el didmetro de la particula, ;1 es la viscosidad cinematica
v U, es la escala de velocidad que caracteriza la velocidad de deslizamiento medio
de la particula sobre el flujo.

El ntimero de Stokes es la relacion entre el tiempo de respuesta de las particulas
con respecto a la escala de tiempo representativa en el flujo.

Tp

Tf

St = (57)

Para particulas pequenas con nimeros de Reynolds despreciables, Stokes (1851)
demostré que la constante de tiempo particular se define con base en la Ecuacién
08.

(20, + py) &2

3o (58)

Tp,Stokes =
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El coeficiente de arrastre Cp, para nimeros de Reynolds superiores a 700, puede
calcularse con base en la Ecuacion 59.

_ 24 0,687
Cp = o (1+0,15ReS %) (59)

El incremento en el coeficiente de arrastre como el del nimero de Reynolds dis-
minuird la constante de tiempo particular; de modo que la constante de tiempo
modificada empleada en este estudio se puede apreciar en la Ecuacion 60.

Tp,stokes
Tp = : 60
P 140,15Rey®™ (60)

La escala de tiempo representativa en el flujo se calculé con base en la Ecuacion
61.

_ 5H

=T (61)

Tf

5.2.2. Meétodos experimentales

Todas las velocidades de flujo fueron medidas a través de un anemémetro laser
Doppler (LDA, por sus siglas en inglés). Cada punto de dato representa 2000
muestras individuales de velocidad que mantiene la incertidumbre estadistica des-
de +0,02[m/s] hasta +0,08/m/s]. Para medir la velocidad de las particulas, se
empled una técnica de discriminacion por amplitud de pedestal, apreciable en la
Figura 38. A partir de alli, se estim6 un error experimental cercano al 5 %.

Doppler + shift freq.
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@ o =

HE] —
Downmixer po0 ® ° U —=
) [ [-X-X]

— v

Data ready #1

Data ready #2

E]I:l

Amplitude discriminator

Raw signal
(Doppler +40 MHz)

Figura 38: Esquema del sistema de mediciéon de la interaccién particula fAuidolH.
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El campo de densidad medio de particulas se midié al iluminar el material parti-
culado a través de un pulso de frecuencia doble, 10[m.J] por pulso de Neodimio,
y al analizar diversas fotografias del experimento a través de un software de pro-
cesamiento de imagenes; permitiendo asi identificar cada particula, su tamafo y
posicion en el lecho fluidizado.

5.3. Resultados

Los perfiles de velocidad media se midieron, de manera experimental, a través de
las condiciones especificadas en el Cuadro 17. Pocas particulas fueron identificadas
en la zona de recirculacién, por lo que no se reportaron datos en la zona x/H = 2,5
y 7.

Direccién de flujo Direccién normal al muro
Clase de particula x/H Carga masica x/H Carga masica
Vidrio de 90[pum) 2,5,7,9,14 20 %
Vidrio de 150[um] 9,5,7,9,14 20%,40%  2,5,7,9,14 10%
Cobre de 70[um] -2,0,2,5,7,9,12  3%,10%  2,5,7,9,14 20%

Cuadro 17: Condiciones experimentales.

En la Figura 39 a) se muestra el esquema de contorno de la densidad media
de particulas de cobre de 70[um]. La velocidad maxima encontrada en este es,
aproximadamente, de 0,2U,. En la Figura 39 b), se puede apreciar el esquema de
contorno obtenido con base en el modelo CFD-DEM desarrollado.

Cerca de la zona de salida del volumen de control, las velocidades de las particu-
las exceden a las del gas debido a la desaceleracion del fluido producida por la
expansion. La velocidad media de las particulas en la direccion del muro fue,
generalmente, similar a las velocidades del fluido correspondiente.
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(a) Diagrama de contorno de referencia de la densidad media de particulas de cobre de
70[um]ﬂl.
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(b) Diagrama de contorno de la distribucién de velocidad del sistema con particulas de
cobre de 70[um] - resultado obtenido al usar el modelo CED-DEM desarrollado.

Figura 39: Comparacion entre resultados del diseno experimental desarrollado por
Fessler & Eaton y los obtenidos a partir del modelo CFD-DEM desarrollado.

Adicional al resultado mostrado en la Figura 39 b), el modelo CFD-DEM desa-
rrollado también permite apreciar los resultados mostrados en la Figura 40.

D
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(a) Diagrama de contorno de la distribucién de la presién dentro del volumen de control.
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(b) Diagrama de contorno de la variacion de la fraccién de vacio en el volumen de control

Figura 40: Resultados obtenidos a partir del modelo CEFD-DEM desarrollado.

La tendencia de distribucién de las particulas de cobre sobre el volumen de control
se puede apreciar en la Figura 41.
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Figura 41: Distribuciéon de las particulas de cobre sobre la geometria.
En la Figura 42 se puede apreciar la comparacion directa en los perfiles de ve-

locidad en diferentes puntos de interés, contrastando los definidos por Fessler &
Eaton con respecto a los calculados por el modelo CFD-DEM desarrollado.
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Figura 42: Comparacion directa de los perfiles de velocidad experimentales con
respecto al del modelo numérico desarrollado.

En la Figura 42, se puede apreciar una variacién de hasta el 1,6 % entre los re-
sultados experimentales con respecto a los obtenidos por el modelo numérico;
validando asi el modelo CFD-DEM desarrollado.
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Conclusiones

Con base en los resultados obtenidos, se puede apreciar la importancia de las
simulaciones numéricas basadas en CFD-DEM para el disefio de maquinaria y
equipos que busquen separar mezclas de sustancias sélidas y liquidas. De la Figura
32 se concluye que el panel de lamelas presenta zonas de salidas limpias de material
particulado y otras con una concentracion menor a la inicialmente procesada.
Futuras investigaciones podrian emplear el modelo CFD-DEM desarrollado en el
presente trabajo como base para el disenio de un nuevo sistema de sedimentacion
que emplee un reflujo de las zonas con posibles impurezas para garantizar una
completa separacién de sustancias.

Se logr6é implementar la metodologia del modelo CFD-DEM con la ayuda de
herramientas de c6digo abierto; demostrando la viabilidad de estas en el desarrollo
de nuevos productos y servicios de bajos costos de inversion inicial y alto grado
de innovacion.

A las condiciones de operacion dadas (0,3 [m?/h] de caudal, 27 [°C] de temperatura
de operacion y 250[um] de tamarfio de particula medio) las simulaciones numéricas
del sistema de elucién y filtrado demostraron un nivel de eficiencia general superior
al 90 % en la remocién de material particulado. Estos resultados presentan un
margen de error inferior al 3,18 % gracias a la caracterizacion de la malla empleada
durante el andlisis del error computacional (seccién 3.7); en dénde se concluy6 que
la malla mas adecuada para el desarrollo de la simulacion CFD-DEM del sistema
de sedimentacion se trataba de una malla con elementos rectangulares de 17636
nodos, tamano maximo de elementos de 10[mm] y con un refinamiento en la zona
de lamelas con elementos de 5[mm| de tamano.

Con base en los resultados obtenidos, se concluye que el sistema de sedimentacion
es una solucion viable para emplearlo como sistema de separacién de sustancias
de la planta de extraccién a las condiciones de diseno especificadas en el Cuadro
3.

De acuerdo al proceso de validacion desarrollado en el capitulo 5, se concluye
que el modelo CFD-DEM desarrollado es preciso y confiable (error inferior al 2 %
con respecto a los resultados experimentales) y puede ser empleado en diversas
aplicaciones de flujo en donde particulas sélidas interactian con fluidos newto-
nianos en fase liquida o gaseosa; gracias a que permite apreciar la interaccion
fluido-particula durante la separacién de sustancias.
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Recomendaciones

Al diseno final del sistema se recomienda emplear un sistema de reflujo en la
ultima lamela para garantizar una completa separacion de la fase sélida y liquida.

Es recomendable construir un prototipo del sistema de sedimentacion disenado
para ejecutar un disefio experimental con las variables descritas en el Cuadro 18.

Variable Rango
Temperatura [20°C, 60°C]|
Tiempo de separacién [h] [1,4]
Mezcla agua - etanol [ %] | (0, 25,50, 75,100)

Cuadro 18: Diseno experimental sugerido.

Una vez seleccionada una especie vegetal de estudio, las variables de respuesta
a analizar deberian ser: rendimiento de extraccién (valor adimensional que con-
trasta la cantidad de material procesado con la cantidad de producto obtenido)
y la composicién quimica del extracto, obtenida mediante cromatografia liquida
(permite conocer la calidad del extracto).

El software desarrollado, y documentado en el Anexo A, se puede complementar
con moédulos de dibujo CAD a la geometria final (tanto 2D como 3D) e informes
de ingenieria automatico en I¥TEX. Debido al hecho de haber sido desarrollado
unicamente con lenguajes y herramientas de cédigo abierto, es posible crear un
servicio de disefio web interactivo que resuelva simulaciones numéricas en la nube.
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Anexo A: Software de diseno automatico

Como complemento de la metodologia de diseno, se desarrollé un software de di-
seno automatico (seccién 2.14) que, adicional al desarrollo de la metodologia de
célculo del disenio analitico, incorpora un médulo de discretizacion de dominio (pu-
diendo desarrollar mallas estructuras y no estructuradas) y simulacién automatica
a través de los métodos CFD y CFD-DEM. A continuacién, se puede apreciar la
evidencia fotografica de los componentes del software desarrollado en Python -
Jupyter.

#| Presetation.ipynb % | E Geom.py *
B + X0 [ » m C » Markdown v Python3 O
I Software de disefio automatico

Resumen

Se desarrollé una metodologia de disefio automatico del sistema de elucién y filtrado gue simula el comportamiento
fluidodinamico durante la etapa de filtrado, permitiendo predecir el grado de concentracion de particulas a lo largo del
sistema a través de un modelo numérico basado en CFD-DEM. Esta metodologia ha sido elaborada con herramientas
de cddigo abierto. Utilizando Python como lenguaje base, Jupyfer como entorno de desarrollo, Paralfew como
plataforma de analisis de resultados y librerias de C++ (como Yade, LIGGGHTS y OpenFOAM) para el desarrollo de
las simulaciones numéricas.

Palabras clave: CFD-DEM, OpenFOAM, Python, Jupyter, ParaView.

5. Diseno del sistema

El disefio del sedimentador de placas paralelas se resume en lo siguiente:

1. Definicion de propiedades del fluido y material particulado.
2. Calculo de las propiedades termodinamicas del fluido.

3. Definicién de la geometria del panel de lamelas.

4. Calculo de propiedades de flujo.

5. Resultados.

5.1. Generalidades

Define las propiedades del fluido y material particulado:

from App.Generalidades.Data import *
data = Datos()
data

Figura 1.1: Inicio del software.

Como se puede observar en la Figura 1.1, el software se presenta en un formato de
texto tipo pdf. Es como una especie de articulo interactivo que permite ejecutar

82



c6digo en vivo. El primer médulo consiste en definir las condiciones de diseno de
entrada; en términos de los datos del fluido y del material particulado. Una vez
definidos los datos, se procede a calcular las propiedades termodinamicas.

| Presetation.ipynb o | E Geom.py X
B + X O [ » m C » Code v Python3 O

from App.Generalidades.Data import *
data = Datos()
data

Fluido Material particulado
~ Relacion agua - etanol [25]

30

» Temperatura [°C]
» Tiempo objetivo [h]

» Volumen [L]

Con base en los datos suministrados, las propiedades termodinamicas del solvente se pueden apreciar a continuacion.

[2]: from App.Generalidades.Read import Read
from App.Generalidades.Propiedades import *
general = Read(data)
prop = SolProp(general) ()
prop = propl'mezcla'l

Propiedades termodindmicas de la mezcla agua - etanol al 50[ %]

Propiedad Valor
Densidad

Ikgfm” 8894
Visc.

cinematica 1 ‘066
kgmis 10
Visc.

dinamica 9‘234
nls 107
Relacion

de 1.91
densidades

Figura 1.2: Datos y propiedades del solvente.
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Una vez conocidas las propiedades del solvente, se procede a calcular la velocidad
de asentamiento maxima de las particulas.

| Presetation.ipynb e

B+ X OO0 » m C » Code v Python3 O

5.2. Velocidad de sedimentacion

Conociendo las propiedades del solvente y del material particulado, se puede calcular la velocidad de sedimentacion
de las particulas a parti de la Ecuacion 1.

2V (ps —
v, = P eme)g o
C A, Pr

El coeficiente de arrastre C se calcula de la siguiente forma:

24 3
C = —— +0.34 2
Re. + Rel” + (2)

El nimero de Reynolds del fluido colindante con la particula sélida se calucla como se muestra en la Ecuacién 3.

d,U
Re; = (3)
M

Para resolver la Ecuacion |, es necesario emplear un proceso iterativo de calculo.

[3]: from App.Sedimentation.Calculos import *
dataVv = VelSed(general['Solid’'], prop)()

El proceso iterativo, con una estimacion de error del 0.01% arroja los siguientes resultados: U = 0.022[m/s] y un
nimero de Reynolds de Re; = 5.115.

5.3. Dimensionamiento
A continuacion, se define la geometria del panel de lamelas para el disefio del sistema de sedimentacion.

from App.Generalidades.Lamelas import *
geo = Geometry()
geo

#ematplotlib

datos_geo = Read(geo, datos={'lamela’:{}})

datos_geo = datos_geol'lamela’]

lamela = Lamela(generall'Fluido'], prop, datos geo, dataV)()

Figura 1.3: Velocidad de asentamiento maxima.
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Luego, se define una geometria inicial de disefio para el calculo de las propiedades
del fluido.

= st [

B+ X

T [ » m C » Code ~ Python3 O

[41:

[51:

5.3. Dimensionamiento
A continuacion, se define la geometria del panel de lamelas para el disefio del sistema de sedimentacion.

from App.Generalidades.Lamelas import *
geo = Geometry()
geo

]

~ Ancho lamela [cm]

E :

*» Rel. longitud - ancho

» Numero de lamelas

¥ Inclinacion [°]

» Carga superficial [m/d]

#ematplotlib

datos_geo = Read(geo, datos={'lamela':{}})

datos_geo = datos_geol'lamela’]

lamela = Lamela(generall'Fluido'l, prop, dates geo, datav)()

Propiedad Valor
o 3.333
[L/min]
W [m] 0.022
vg [em 1.014
/5]
Re 478993

Figura 1.4: Geometria inicial.
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Una vez definida la geometria de estudio, con base en los criterios de disefio, se
procede a discretizar el dominio especificando los datos referentes al mallado y al
desarrollo de la geometria.

| Presetation.ipynb o
B+ XOTM » m C » Code v Python3 O
6.1. Discretizacion del dominio

El mallado consiste en al discretizacion del dominio geométrico del problema.

(Virtice)
.:...-..-..

Centrobde del
elemento

Figura 2. Discretizacion del dominio.
El mallado de la geometria se especifica a continuacion.

[8]: from App.CFD_DEM.Geom import *
from App.Generalidades.Read import *
from ipywidgets import Button, Layout, HBox
size = Malla(round((2*lamelal'QT']1)/(125*pi*prop['visc']),2), datos_geo)
a = HBox([sizel, layout=Layout(height='200px', overflow_y='auto'})
display(a)

Malla Dimensiones Entrada
~ Tamafio de malla
Rango [um]: e 4000 — 2000

+ Tipo de malla

import warnings

datos_geo = ReadMesh(size)

datos_geo['DI [m]'] = round{{2*lamelal'QT']}/(125*pi*propl'visc']},2)
warnings.filterwarnings('ignore')

DEM = False #Cambiar modelo de malla en el directorio CFD-DEM

Dibujar(dates_geo, lamela, size.children[@].children[@].value, size.children[8].children[1].value

La malla desarrollada presenta las siguientes caracteristicas:

Figura 1.5: Datos del mallado de la geometria.
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Después, se procede a desarrollar la malla:

=| Presetation.ipynb ®
B+ XOT/f » m C » Code v
Malla Dimensiones Entrada

~ Tamafio de malla

Rango [um]: e 4000 - 2000

¢ Tipo de malla

[9]: import warnings
datos_geo = ReadMesh(size)
datos_geo['DI [m]'] = round((2*lamelal'QT'1)/(125*pi*prop[ visc']),2)
warnings.filterwarnings('ignore')
DEM = False #Cambiar modelo de malla en el directorio CFD-DEM

Python3 O

Dibujar(datos_geo, lamela, size.children[@].children[@].value, size.children[®].children[1].value

hysical
Df -

Figura 1.6: Mallado de la geometria.
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Luego, se analizan las caracteristicas del mallado.

| Presetation.ipynb o
B+ X0 » m C » Code v Python3 C

La malla desarrollada presenta las siguientes caracteristicas:

import pyvista as pv
res_malla = pv.read("out.vtk")

res_malla
Header Data Arrays
UnstructuredGrid Information
N Cells 21550
N Points 15462 Name Field Type N Comp Min Max
X Bounds 0.000e+00, 6.848e-01 gmsh:physical Cells int32 1 1.000e+00 5.000e+00
Y Bounds -6.160e-01, 3.460e-01 gmsh:geometrical Cells int32 1 1.000e+00 1.540e+02

ZBounds 0.000e+00, 1.000e-03

N Arrays 2

Resultados de la evaluacion de malla a través del comando checkMesh ., de OpenFoam:

[11]: from App.CFD_DEM.Malla import *
ToFoam( )

Parametro Valor

Apertura mdxima entre elementos  21.2121

Checkeo de no ortogonalidad OK.
Oblicuidad maxima 1.12918 OK.
Conclusion de malla OK.

La oblicuidad maxima es mayor a 1.0. Se recomienda disminuir el rango del tamano entre elementos para disminuir
este valor.

PR, e ,rr e wZ1T Toro o s A E_rmnaTaTasa.

Figura 1.7: Caracteristicas del mallado.
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En caso de que el mallado no sea el adecuado, es posible desarrollar cambios en
los datos referentes a la geometria o al rango de tamanos de la malla.

| Presetation.ipynb o
B+ X OO0 » m C » Code v Python3 O
a = HBox([size], layout=Layout(height='208px"', overflow y='auto'))
display(a)
Malla Entrada
~ Namero de lamelas
3 S

» Espesor [cm]

import warnings

datos_geo = ReadMesh(size)

datos_geo['DI [m]'] = round((2*lamelal'QT 1) /(125*pi*propl'visc']},2)
warnings.filterwarnings(‘ignore')

DEM = False #Cambiar modelo de malla en el directorio CFD-DEM

Dibujar(datos_geo, lamela, size.children[@].children[@].value, size.children[®].children[1].value

Figura 1.8: Cambios en el mallado.
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Luego, se definen las condiciones de frontera:

(7] Presetation.ipynb ®
B+ XOOMO » m C » Code v Python3 O

Apertura mdxima enfre elementos  12.6321

Checkeo de no ortogonalidad OK.
Oblicuidad maxima 0.912297 OK.
Conclusion de malla OK.

La malla es apta para el desarrollo de las simulaciones numéricas.

<App.CFD_DEM.Malla.ToFoam at @x7fa56ad8le20=

6.2. Condiciones de frontera

Como se aprecia en la Figura 2, el volumen de control presenta una entrada y una salida. También cuenta con una
zona de lodos, en donde se deposita parte del material particulado que se busca separar. Las condiciones de frontera,
que son tanto de tipo Dirichlet y Neumann, se pueden apreciar a continuacion.

Fo

=Tl

Figura 2. Discretizacion del dominio bidimensional.

[16]: from App.CFD_DEM.CF import *
Condiciones(lamela['0T'], size.children[2].children[@].value)

Zona Propiedad Valor Tipo
Entrada  Velocidad [m/h] 3.493 Neumann

Salida  Presion [K Pa] 101.325 Dirichlet

[16]: <App.CFD_DEM.CF.Condiciones at 0x7fa5297587c0=

Figura 1.9: Cambios en el mallado.
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Finalmente, se procede a realizar las simulaciones numéricas CFD y CFD-DEM.

=| Presetation.ipynb %

B+ XDO0O» =

C Code v

Python 3 @

En donde, para un modelo de flujo laminar, la Ecuacién general del problema bidimensional transitorio gue se busca
resolver se puede apreciar en la Ecuacién 9 ParaView 5.6.0 64-bit _ o &

d¢p ¢
pE + puﬁ mr
transitorio

convect

El comportamiento fluidodinamico del proble
través de la ejecucion del siguiente algoritmg

from App.CFD_DEM.CFD import *
FOAM( )

Informacion en crudo:

ll,f* _________________________________
————eee- |
A J F ield | OpenFi
ARY / 0 peration | Websi
NS A nd | versi
WS M anipulation |
\* _________________________________
Build : 8-340defecd45e6f
Exec : icoFoam
Date : Feb 14 2021

6.3.2 CFD-DEM

Una vez observado el fendémeno fluido sin mi
predecir el comportamiento dinamico del m

L \g [
. L —
- O
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(a) Busqueda de particu-

las vecinas y cdlculo de la la

Figura 1.10:

(b) Mapeo de una particu-

(¢) Mapeo del elemento de

dada dentro del fluido malla CFD para el cdlcu-

Cambios en el mallado.
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