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RESUMEN

TITULO: EFECTO DE LOS ELECTRODOS TIPO MALLA EN LA HIDRODINAMICA
DE UN REACTOR FOTOELECTROQUIMICO TUBULAR MEDIANTE DINAMICA
DE FLUIDOS COMPUTACIONAL"

AUTORES: TANIA ISABEL GARCIA MANZANO, JORDAN RUBEN GOMEZ
CALDERON"

PALABRAS CLAVE: Electrodo, Hidrodinamica, Fotoelectroquimico, Dinamica de
Fluidos Computacional, ANSYS, Velocimetria Ultrasénica Doppler, Medicion no
intrusiva.

DESCRIPCION: El Grupo de Investigacion en Minerales, Biohidrometalurgia y
Ambiente (GIMBA) de la Universidad Industrial de Santander (UIS), viene
trabajando en la creacién de un modelo matematico que describa la degradacién de
los quimicos contaminantes de aguas de produccion y la generacion de hidrogeno
en un reactor fotoelectroquimico; para lograr esto es importante conocer su
comportamiento hidrodinamico, pues sera fundamental para describir la cinética de
las reacciones involucradas y/o el transporte de especies quimicas.

Por ello, en este trabajo se evalu6é el efecto de los electrodos tipo malla
(soportadores del catalizador) en la hidrodindmica del reactor UIS-GIMA 2.1
mediante dinAmica de fluidos computaciones (CFD, Computational Fluid Dynamics)
haciendo uso del software ANSYS 15.0; también se analizo la influencia de la
velocidad de entrada en el comportamiento del flujo sin y con mallas a tres caudales
diferentes 1,26x10%; 2,52x10* y 3,15x10* [m%/s], los cuales posteriormente se
midieron mediante la técnica de Velocimetria Ultrasénica Doppler (UDV, Utrasonic
Doppler Velocimetry), y se determind que el fluido presentaba un comportamiento
asimétrico y zonas de estancamiento a la salida del reactor.

Por lo tanto, con el fin de eliminar estas alteraciones en el flujo, se realizaron
modificaciones en el disefio del equipo, logrando disminuir significativamente la
asimetria de este al incrementar la longitud del cuerpo, a su vez se encontré que los
electrodos son promotores de turbulencia cuando la relacién entre la longitud y el
diametro del reactor es menor a 5.

*Trabajo de grado

** Facultad de ingenierias Fisico Quimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Director:
Julio Andrés Pedraza Avella, Ingeniero Quimico, Doctor en Quimica. Co-directores:
Arlex Chaves Guerrero, Ingeniero Quimico, Ph.D. Maria Inés Jaramillo Gutiérrez,
Ingeniera Quimica, M.Sc.
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ABSTRACT

TITLE: EFFECT OF MESH-TYPE ELECTRODES IN THE HYDRODYNAMICS OF
A TUBULAR PHOTOELECTROCHEMICAL REACTOR THROUGH
COMPUTATIONAL FLUID DYNAMICS *

AUTHORS: TANIA ISABEL GARCIA MANZANO, JORDAN RUBEN GOMEZ
CALDERON *

KEYWORDS: Electrode, Hidrodynamic, Photoelectrochemical, Computational Fluid
Dynamics, ANSYS Fluent, Utrasonic Doppler Velocimetry, Non-intrusive
measurement.

DESCRIPTION: The Research Group in Minerals Biohydrometallurgy and
Environment (GIMBA, Acronym in Spanish) from Universidad Industrial de
Santander (UIS), has been working on the creation of a mathematical model that
describes the degradation of chemical contaminants in production waters and the
generation of hydrogen in a photoelectrochemical reactor; To achieve this it is
important to know its hydrodynamic behavior, since it will be fundamental to describe
the kinetics of the reactions involved and / or the transport of chemical species.

Therefore, in this work we evaluated the effect of mesh-type electrodes (catalyst
supporters) on the hydrodynamics of the UIS-GIMA 2.1 reactor using fluid dynamics
computations (CFD, Computational Fluid Dynamics) using the ANSYS 15.0
software; was also analyzed the influence of the input velocity on the behavior of the
flow without and with meshes at three different flows 1,26x10*, 2,52x10*%, 3,15x10*
[m%/s]; and, which were subsequently measured using the Ultrasonic Doppler
Velocimetry (UDV, Utrasonic Doppler Velocimetry) technique, and it was determined
that the fluid exhibited asymmetric behavior and stagnation zones. The output of the
reactor.

Therefore, in order to eliminate these alterations in the flow, modifications were
made in the design of the equipment, managing to significantly decrease the
asymmetry of this by increasing the length of the body, in turn it was found that the
electrodes are turbulence promoters when the ratio between the length and diameter
of the reactor is less than 5.

*Bachelor thesis

** Facultad de ingenierias Fisico Quimicas. Escuela de Ingenieria Quimica. Director:
Julio Andrés Pedraza Avella, Ingeniero Quimico, Doctor en Quimica. Co-directores:
Arlex Chaves Guerrero, Ingeniero Quimico, Ph.D. Maria Inés Jaramillo Gutiérrez,
Ingeniera Quimica, M.Sc.
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INTRODUCCION

En el transcurso del afio 2017 el Instituto de Hidrologia, Meteorologia y Estudios
Ambientales (IDEAM) reporta que alrededor del 1,6% de la demanda de agua en
Colombia corresponde a la explotacion de crudo; cifra que no es alarmante si se
compara con la que emplea el sector agricola y ganadero, que equivale a la mitad
del consumo del agua del pais?. Sin embargo, el problema respecto al consumo del
agua en el sector petrolero es el dafio que causa a las fuentes hidricas en medio
del proceso de extraccion, ya que es captada de los rios y llevada a las
profundidades de los pozos, en donde quedan atrapas ocasionando que sea

inasequible para los seres vivos?.

Adicionalmente el agua de produccion tiene un pH entre 4 y 8 por la presencia de
acidos disueltos como el Hz2S (acido sulfhidrico) y el CO2 (diéxido de carbono),
provocando un aumento en su corrosividad lo que ocasiona el deterioro de las
tuberias por donde circula, por lo que sélo se puede reutilizar el 15% de ella3. Por
este motivo implementar en nuevas tecnologias que ayuden a eliminar estos
guimicos es de gran ayuda para disminuir el impacto ambiental y ampliar la vida util

de los equipos y tuberias.

El Grupo de Investigacion en Minerales, Biohidrometalurgia y Ambiente (GIMBA) de
la Universidad Industrial de Santander (UIS) ha estado interesado en investigar

sobre diferentes técnicas para tratar este tipo de agua, por ello, ESPINOSA &

1 ECOPETROL. Agua si, petréleo también [En linea]. 2017. Recuperado en 2017-12-23. Disponible en:
http://www.ecopetrol.com.co/wps/portal/es/ngenieri-web/nuestra-empresa/sala-de-prensa/noticias/noticias-2017/noticias-
2017/agua-si-petroleo-tambien

2 CONTAGIORADIO. La radiografia del derecho fundamental al agua en Colombia [En linea] 2017. Recuperado 2017-12-23.
Disponible en: http://www.contagioradio.com/la-radiografia-del-derecho-fundamental-al-agua-colombia-articulo-38021/

3 GARCIA, José. Andlisis de agua de produccién. [En linea]. 2015. Consultado 23 diciembre 2017]. Disponible en:
https://www.academia.edu/9254018/An%C3%Allisis_de_agua_de_producci%C3%B3n
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MONSALVE#, LAITON & PUENTES® y CARDOZO® desarrollaron un reactor tubular
(UIS-GIMBA 2.0) para evaluar la degradacion fotoelectrocatalitica de surfactantes
presentes en agua de produccion de la industria petrolera, que posee electrodos
tipo malla para soportar el catalizador usado en la oxidacion de los compuestos no

deseados.

Posteriormente, RUIZ & SANABRIA’ propusieron modificaciones a este reactor con
base en calculos hechos mediante el software COMSOL Multiphysics ® 5.2
mejorando su hidrodinamica (disminucién de zonas muertas, de recirculacion y
estancamiento) mediante el redisefio de los cabezales de entrada y salida (UIS-
GIMBA 2.1). Sin embargo, este estudio se realizé para cuando el catalizador se
encuentra en suspension, es decir, sin tener en cuenta las mallas electroliticas.
Cabe resaltar, que este trabajo muestra la importancia de la hidrodinamica en el

desemperio del reactor.

El GIMBA también trabaja en la creacion de un modelo matemético que ademas de
describir como es el fenbmeno de degradacion de los quimicos contaminantes en
aguas de produccion en un reactor fotoelectrocatalitico tubular permite la
produccion de hidrégeno para futuras aplicaciones a nivel industrial: para lograr esto
se debe conocer la cinética de las reacciones involucradas y/o el transporte de
especies quimicas. Sin embargo, es necesario evaluar el efecto de los electrodos

tipo malla en el comportamiento hidrodinamico del reactor, debido a que se cree

4 ESPINOSA ROJAS, Sneidy Sthefanie & MONSALVE OSORIO, Ménica Tatiana. Evaluacién de la degradacién de un
surfactante aniénico empleado en el recobro quimico del petréleo con S-TiO2 en suspension y luz visible en un fotorreactor
tubular. Trabajo de grado Ingeniera quimica. Bucaramanga: Universidad Industrial de Santander. Facultad de Fisicoquimicas.
Escuela de Ingenieria quimica, 2015, 18-46 p.

5 LAITON ROZO, Nohelio Eduardo & PUENTES CORREA, Ludy Silvana. Evaluacién de la degradacion fotocatalitica de un
surfactante aniénico presente en el agua de produccion del petréleo usando S-TiO2 soportado y luz visible en un fotorreactor
tubular. Trabajo de grado Ingeniera quimica. Bucaramanga: Universidad Industrial de Santander. Facultad de Fisicoquimicas.
Escuela de Ingenieria quimica, 2015, 19-51 p.

6 CARDOZO GUALDRON, Juan Carlos. Evaluacion de la estabilidad y fotoactividad de S-TiO2 soportado sobre mallas
metélicas para la degradacion del surfactante Shell Enordet 0242 presente en aguas de produccién de petréleo utilizando un
reactor tubular y luz visible. Trabajo de investigacion Magister en Ingeniera quimica. Bucaramanga: Universidad Industrial de
Santander. Facultad de Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria quimica, 2016, 19-138 p.

7 RUIZ LIZARAZO, Jeferson Owaldo & SANABRIA MEJIA, Lineth Andrea. Estudio hidrodindmico de un reactor
fotoelectroguimico tubular mediante dindmica de fluidos computacional. Trabajo de grado Ingeniera quimica. Bucaramanga:
Universidad Industrial de Santander. Facultad de Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria quimica, 2016,11-36 p.
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gue estos son promotores de turbulencia, condicion que posibilita un contacto
continuo entre el fluido y los electrodos beneficiando asi la cinética de la reaccion:

dando origen asi a la hipotesis principal de este proyecto de investigacion.

Los ingenieros emplean dos alternativas fundamentales para el analisis de un
problema: experimentacion en el laboratorio y experimentacion numeérica
(simulacion). La experimentacién en el laboratorio permite trabajar con la
configuracion real, sin embargo, involucra alto costo econémico y muchas veces
limitaciones en cuestiones de seguridad, disponibilidad de espacio, entre otros. La
simulacién, en términos de seguridad, tiene gran ventaja debido a que la persona
no corre riesgos que atenten a su integridad, ademas, evita costo de reactivos, de
instrumentacion, etc.; pero su desventaja radica en que los resultados obtenidos no
son reales sino aproximaciones, y en algunos casos para solucionar las ecuaciones
se requiere la implementacion de computadores de alta capacidad y rendimiento;
en base a esto, la agrupacion entre estas dos opciones, da como resultado
proyectos de mejor calidad®. De este modo, la simulacién estima condiciones y

propiedades de los fluidos que se pueden validar mediante la experimentacion.

La Dinamica de Fluidos Computacional (CFD, Computational Fluid Dynamics)
definida por muchos ingenieros en términos sencillos como el campo de estudio
dedicado a solucionar ecuaciones del flujo de fluidos con computadoras?®, es el area
del conocimiento aplicada a la simulacion numérica de flujos de fluidos,
transferencia de calor y fendmenos relacionados tales como reacciones quimicas,
combustion, aeroacustica, entre otros. EI CFD surge de la union entre la mecénica

de fluidos y el calculo numérico, ya que emplea ecuaciones que rigen el transporte

8 PRIETO JIMENEZ, Natalia. Anélisis del comportamiento fluidodinamico de la suspensién bagazo de cafia de azlcar-agua
en tubos con mezcladores estaticos. Trabajo de grado Ingenieria quimica. Bucaramanga: Universidad Industrial de Santander.
Facultad de Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria quimica, 2008, 8-9 p.
9 CENGEL, Yunus & CIMBALA, John. Mecénica de fluidos. 1 ed. México: McGraw-Hill, 2006. p. 818, 823-826, 841. ISBN
970-10-5612-4.
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de los fluidos que tienen origen en la mecanica de fluidos y son resueltas mediante

diversos métodos numéricos1o.

Para aplicar estos métodos en el fluido a estudiar, se debe emplear previamente
algun proceso de discretizacion, donde el mas utilizado en CFD es el de volumenes
finitos, que consiste en dividir el dominio en pequefios elementos llamados celdas,
como se puede observar en la Figura 1, y luego de discretizar el dominio en

volimenes, la ecuacion algebraica es resuelta en cada uno de los elementos®.

Figura 1. Discretizacién del dominio.

Volumen de
Control

Fuente: KESSLER, Martin. Dindmica de Fluidos Computacional: ¢Qué es? [En linea]. 2016.
Recuperado en 2017-08-11. Disponible en: http://www.esss.com.br/blog/es/2016/06/dinamica-de-

fluidos-computacional-que-es/

El CFD tiene diversas aplicaciones en la ingenieria, como lo son: analizar la
aerodinamica y aerotermodindmica de vehiculo; evaluar la refrigeracion de
eguipamientos, como reactores nucleares, motores, entre otros; hacer estudios de
caracterizacion de poluciéon ambiental, simulacion de poluentes y contaminantes en

corrientes hidricas; y simular hidrodinamica y hemodinamica®?.

10 KESSLER, Martin. Dinamica de Fluidos Computacional: ¢ Qué es? [En linea]. 2016. Recuperado en 2017-08-11. Disponible
en: http://www.esss.com.br/blog/es/2016/06/dinamica-de-fluidos-computacional-que-es/

11 RODRIGUEZ PESTARA, Claudia. Simulacién numérica de la estela tras un cuerpo de base Roma a niimeros de Reynolds
altos: la influencia de los modelos de turbulencia. Trabajo de grado Ingenieria en Tecnologias Industriales. Madrid:
Universidad Carlos 11l de Madrid. Departamento de Ingenieria Térmica y de Fluidos, 2015, 8-56 p.

12 KESSLER, Martin. Op. cit.
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Actualmente existen diversas herramientas (software) que ayudan a los ingenieros
en el analisis de la fluidodinamica. Algunas de ellas son paquetes multifisicos, como
es el caso de ANSYS, que combina la simulacion de propiedades mecanicas,
térmicas, eléctricas y fluido-mecanicas en una Uunica interfaz, permitiendo
desarrollar un proyecto completo, desde el disefio, la simulacion hasta el analisis de
los resultados?®?, siendo el preferido por muchos en los ultimos afios debido a que
sus estimaciones son sumamente confiables, pudiéndose validar mediante la
experimentacion. Por lo tanto, se emplea este software en el actual estudio debido

a su alto desempefio fluidodinamico.

En la mecanica de fluidos existen principalmente dos regimenes de flujo: el laminar
y el turbulento. El flujo laminar se caracteriza porque los esfuerzos viscosos son
dominantes y por ello al aplicarle una perturbacién, ésta se amortigua rapidamente;
ademas, las particulas del fluido siguen una trayectoria definida. Mientras que, los
fluidos bajo el régimen turbulento se caracterizan por ser irregulares y complejos, el
movimiento de las particulas se define como desordenado o desorganizado, pues
no siguen una trayectoria, sino describen movimientos aleatorios en forma de
remolinos, como se muestra en la Figura 2; entender el proceso de los vortices
desde que se generan hasta que finalmente se disipan es un estudio clave. La
turbulencia es un problema complejo que ha despertado el interés de varios
ingenieros, mateméticos y fisicos a lo largo de la historia, llevdndolos a crear
multiples métodos numéricos y experimentales para estudiar este fendbmeno, los

cuales estan en continuo cambio a medida que se avanza en su investigacion!?,

13 KESSLER, Martin. Op. cit.
14 RODRIGUEZ PESTANA, Claudia. Op. cit.
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Figura 2. Flujo laminar y flujo turbulento.

Fuente: TEXTOS CIENTIFICOS [Andnimo]. Aplicacién del andlisis dimensional: el nimero de
Reynolds [En linea]. 2014. Recuperado en 2017-10-26. Disponible en:
https://www.textoscientificos.com/fisica/fluidos/numero-de-reynolds

Debido a que el campo de estudio de la turbulencia es amplio, los flujos bajo este
régimen tienen caracteristicas diferentes, y el hecho de que aparezcan escalas muy
diferentes imposibilita la aplicacion directa de las ecuaciones de Navier-Stokes
(Anexo A)®.

Ahora bien, los modelos de turbulencia se pueden clasificar en tres grandes grupos
como se muestra en la Figura 3, donde cada modelo cumple con una funcion en

especifico, lo cual depende del objetivo y el alcance del proyecto de investigacion.

15 RODRIGUEZ PESTARNA, Claudia. Op. cit.
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Figura 3. Modelos de turbulencia.

DNS

(Direct Numerical Simulation)

LIES
(Large Eddy Simulation)

RANS
(Reynolds Average Navier-Stokes)

B E—

« Técnicamente puede resolver cada
movimiento fluctuante en el flujo.

« Sin embargo, la discretizacion debe ser muy
finay el lapso de tiempo (pasos de tiempo)
muy pequefio.

« Estas demandas aumentan con el numero
de Reynolds.

« Larealidad es que ésta es sola una
herramienta de investigacién para menores
flujos de nimeros de Reynolds restringidos a

« En términos de demanda computacional,
LES se encuentra entre DNS y RANS.

< Aligual que DNS, se realiza una simulacion
en 3D alo largo de muchos pasos.

« Sin embargo, solo se resuelven los
‘remolinos' méas grandes.

« La discretizacion puede ser mas gruesay
mas rapida que DNS.

 Para su solucion, también requiere de una
super computadora.

« Esta es la herramienta principal utilizada por
los ingenieros.

« Las ecuaciones se resuelven por el
comportamiento de flujo promediado en el
tiempo y la magnitud de las fluctuaciones
turbulentas.

« Las soluciones de estado estable son
posibles.

« Este es el modelo mas utilizado para flujos
industriales.

aplicaciones de supercomputacion.

< Es una herramienta de investigacion
solamente, demasiado informacién para
aplicaciones industriales.

Fuente: Modificado de: EGGENSPIELER, Gilles. Turbulence Modeling [En linea]. 2011. Recuperado
en 2017-08-11. Disponible en:
http://fluid.itcmp.pwr.wroc.pl/~pblasiak/CFD/Usefullnformation/turbulence-summary-4.pdf

La familia RANS, esta a su vez clasificada desde modelos que solo emplean una
ecuacion hasta modelos que usan seis ecuaciones, adicional a la de continuidad,

estos se muestran en el Anexo B.

En este orden de ideas, el objetivo del trabajo fue evaluar el efecto de los electrodos
tipo malla en la hidrodinamica del reactor tubular fotoelectroquimico UIS-GIMBA 2.1
mediante dinamica de fluidos computacionales (CFD) haciendo uso del software
ANSYS y experimentacion (UDV). Para ello, se evalu6 la influencia de la velocidad
de entrada en la hidrodinAmica del reactor, en ausencia y presencia de los
electrodos. Posteriormente los resultados numeéricos obtenidos se compararon
contra perfiles de velocidad experimentales obtenidos mediante la técnica de
Velocimetria Ultrasonica Doppler (UDV, Utrasonic Doppler Velocimetry), la cual de
forma no intrusiva, utiliza un haz ultrasonico pulsado y la dispersion de ondas
ultrasénicas en particulas trazadoras para obtener perfiles de velocidad
instantaneos. El principio de funcionamiento del UDV es el cambio de la frecuencia
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(efecto Doppler) del eco de las particulas trazadoras suspendidas en movimiento, a
lo largo de la linea de medicion (trayectoria del haz)®. Por eso, uno de los requisitos
primordiales para que este método sea efectivo es que la cantidad de particulas
suspendidas sea suficientemente grande!’. Y finalmente en base a las evaluaciones
anteriores, se proponen modificaciones en el disefio del reactor que conduzcan al

mejoramiento de su hidrodinamica.

16 TAKEDA, Yasushi. Ultrasonic Doppler Velocity Profile for Fluid Flow. Japon: Springer, 2012. p. 21. ISBN 978-4-431-54025-
0.

17 FRAGA, ., et al. Nonintrusive Method to Compute Water Discharge in Pipes with a Low Depth-to-Diameter Ratio Using
Ultrasonic Doppler Velocimetry. Journal of Hydraulic Engineering. 2015, vol. 141, no. 3. ISSN 0733-9429.
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1. METODOLOGIA

Para cumplir con el objetivo general de este proyecto, se ejecutd la metodologia

representada en la Figura 4.

Figura 4. Diagrama global de la metodologia.

Aprendizaje
del software

ETAPA 1 ANSYS 15.0

[/ RECONOCIMIENTO

PRE DE LA
PROCESAMIENTO HERRAMIENTA ||
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la geometria
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mallado
l'/’ 24
) & EVALUACION
PROCESAMIENTO — SIMULACION DEL EXPERIMENTAL

» Eleccion del
modelo
» Condiciones de
frontera

. REACTOR SINY
L , CON ELECTRODOS

DEL REACTOR
MEDIANTE LA
\ TECNICA UDV

= { « Medicion
experimental de
perfiles de welocidad
en el reactor
« Comparacion de los
resultados con los
obtenidos en la
simulacion

POST
PROCESAMIENTO
¢ Organizacion e
interpretacion de
datos

1.1 RECONOCIMIENTO DEL SOFTWARE

En este proyecto se estudio el efecto de electrodos tipo malla en el comportamiento
hidrodindmico del reactor tubular UIS GIMBA 2.1. Para esto se decidié simular el
paso del fluido por el reactor antes y después de incorporar los electrodos mediante
la herramienta de dinamica de fluidos computacional (CFD) ANSYS 15.0, la cual

habia sido adquirida previamente por el laboratorio de reologia UIS.
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1.2 SIMULACION DEL REACTOR SIN Y CON ELECTRODOS

En esta etapa se desarroll6 simultdneamente la simulacion sin y con electrodos del
reactor UIS-GIMBA 2.1, mediante las siguientes sub-etapas: pre procesamiento,
procesamiento y post procesamiento.

La sub-etapa de pre procesamiento se dividid en dos partes: la representacion
geométrica del sistema fisico y la creacion de un mallado de elementos finitos de
este. La geometria del reactor que se muestra en la Figura 5 fue creada en Desing
Modeler componente de la plataforma de ANSYS Workbench y las medidas usadas
corresponden a los planos ya existentes del equipo (los planos del reactor se
muestran en el Anexo C). Se trabajé mediante el enfoque de modelado sélido que
implica la creacién de lineas, areas o volimenes y por ende proporciona una mayor
potencia (a veces la Unica forma viable) para modelar volimenes solidos

tridimensionales de geometria compleja?®.

Para elaborar la geometria de los electrodos se usaron las especificaciones dadas
por la empresa proveedora de cada una de las mallas las cuales habian sido
adquiridas previamente por el GIMBA. Para la construccion del fotoanodo (malla
externa) se utilizé la malla de titanio ASTM B265 SPEC suministrada por Soltech
Ltda y para el fotocatodo (malla interna) la malla de acero 304 expandida en cold
rolled IMT-10 comprada a Colmallas S.A (las caracteristicas detalladas de las mallas

electroliticas se presentan en el Anexo D).

Se decidio hacer una division hipotética del reactor en: zona 1, zona 2 y zona 3; las
cuales corresponden al distribuidor de flujo de entrada, cuerpo del reactor y el

distribuidor de flujo de salida respectivamente; esto con dos fines: el primero facilitar

18 MADENCI, Erdogan. & GUVEN, Ibrahim.The finite element method and applications in engineering using ansys. New York:
Springer, 2006. p. 83, 160. ISBN 0-387-28289-0.
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el andlisis al interior del reactor y el segundo mostrar exactamente dénde estan las

diferencias en la geometria del reactor al tener o no los electrodos tipo malla.

Figura 5. Geometria general del reactor UIS-GIMBA 2.1.

— l

T 7

-

e Zona 1. Distribuidor de flujo de entrada: Region conformada por un cono
unido a la seccion transversal de un cilindro, precedido de 81 distribuidores que

permite un flujo uniforme en direccién axial al reactor.

e Zona 2. Cuerpo del reactor: Es la seccién donde se concentra el analisis de
este caso, puesto que en ella ocurren las reacciones de interés y se ubican las
mallas electroliticas. Esta es la Unica seccién que cambia cuando se crea la

geometria, implementando o no los electrodos como se muestra en la Figura 6.

e Zona 3. Distribuidor de flujo de salida: Esta ultima zona, contiene 43
distribuidores que reciben el fluido que viene del reactor y lo dirigen a un cono

que conecta con la tuberia de salida.

Figura 6. Geometria de la zona 2 a) sin electrodos y b) con electrodos.
a) b)
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Lo que se usé como dominio de la simulacion, es el volumen que ocupa el fluido

dentro de esta geometria, tal como se muestra en la Figura 7.

Figura 7. Dominio del fluido en ANSYS a) sin electrodos y b) con electrodos.

a)

Una vez completado el modelo sélido, en otro componente de ANSYS Workbench
llamado Meshing se genero el mallado. Este fue de tipo no estructurado, es decir,
gue las celdas no siguen ningun patrén en particular, lo cual ofrecen gran flexibilidad
en el tratamiento de geometrias complejas como las de este trabajo. Los elementos
gue se usaron en el mallado no estructurado 3-D son una mezcla de tetraedros y
hexaedros'?; para reducir el tiempo de simulacién se debe hacer el mallado evitando
el uso de los tetraedros debido a que estos ocupan aproximadamente 7 veces
menos volumen que los hexaedros, ocasionando que el nimero de celdas aumente
como se muestra en la Figura 8, sin embargo, los tetraedros son capaces de
generarse automaticamente independientemente de la complejidad del dominio,
mientras que los hexaedros limitan su uso a lugares que representan un cuerpo
geométrico definido (cilindros, conos, prismas, entre otros)?°. Por lo tanto, los sitios
donde ocurria un cambio abrupto de diametro, es decir, en la transicion desde los

distribuidores de entrada hacia el cuerpo del reactor, y de este hacia los

19 SANCHEZ VASQUEZ, Jestis. Simulacién numérica directa en paralelo de las ecuaciones de Navier-Stokes en flujos con
capa limite desprendida. Aplicaciones en instalaciones deportivas con gradas cubiertas. Trabajo de grado Ingenieria Industrial.
Sevilla: Universidad de Sevilla. Escuela Técnica Superior de Ingenieros, 2004, 56, 67-68 p.
20 |pi,

Ibid.
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distribuidores de salida, asi como en las cercanias a las mallas electroliticas
(cuando fue necesario) se uso tetraedros y en el fluido restante hexaedros como se
muestra en la Figura 9. Es preciso destacar que un mallado no estructurado es mejor

que un mallado estructurado (sigue un patron especifico) en geometrias complejas.
21

Figura 8. Mallado con a) hexaedros 1000 elementos y b) tetraedros 6994
elementos.

a) b)

Figura 9. Mallado del fluido.

A continuacion, se realizo el refinado que consistié en verificar la regularidad del
mallado, es decir, que sea de buena calidad; para ello ANSYS cuenta con una serie
de criterios de calidad de malla que se evaltuan dependiendo del tipo de celda. En
este caso, las secciones donde se emplearon hexaedros el indicador a calcular era
el Aspect Ratio que se define en la ecuacién (1) y su valor debia estar entre 1y 5,
mientras que en las zonas donde se usaban tetraedros el indicador calculado fue

Skweness (ecuacion 2) y su valor debia estar entre 0 y 0,85. Resaltando que un

21 CENGEL, Yunus & CIMBALA, John. Op. cit.
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cuadrado tiene un Aspect Ratio de 1 y que un triangulo equilatero un Skewness de
072,

lado mas largo

A tratio= ———— 1

Spect ratio lado mas corto (1)
eméx -0 06— em1’n

— mé 2

Skewness = max 1808 0 ] (2)

En la Figura 10 se presenta el refinado del mallado hecho cerca de las paredes, con
el fin de que la solucion de la capa limite de velocidad sea mas precisa, ya que esta
zona es de maxima influencia en los resultados que proporciona la simulacién?3. Por
altimo, se comprobd que la resolucion del mallado era el adecuado, es decir, que la
solucién fuese independiente de la malla?*. El método que se usé para lograr esta
independencia fue reducir el tamafio de la celda de manera paulatina
(incrementando la resolucién) hasta que se encontré un valor, para el cual la

solucién no cambia de manera considerable.

Figura 10. Refinado del mallado (Ley de pared).

En la sub-etapa de procesamiento se determind, como y bajo qué condiciones se
simularia el fluido, el cual fue agua a 23 [°C], cuya densidad y viscosidad a esta
temperatura son 997,2 [kg/m® y 9,33x10* [Pa's] respectivamente; los caudales

seleccionados inicialmente fueron 1,26x104, 2,52x10*y 3,78x10* [m?/s] siguiendo

22 CENGEL, Yunus & CIMBALA, John. Op. cit.

23 GARCIA VILLANUEVA, Amanda. Estudio CFD del flujo turbulento alrededor de alabes de turbomaquinas con modelo trans
sst. Trabajo de grado Ingenieria Mecanica. Barcelona: Universitat Polotécnica de Cataluya. Escola Universitaria d’'Enginyeria
Técnica Industrial de Barcelona, 2015, 20 p.

24 CENGEL, Yunus & CIMBALA, John. Op. cit.
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la metodologia de CARDOZO? y ESPINOSA & MONSALVE?%, sin embargo
condicionados por la capacidad de las bombas solo fue posible trabajar a 1,26x10%;
2,52x104 y 3,15x10* [m3s] estos valores posicionan al flujo en un régimen
turbulento. El modelado para este tipo de flujos presenta tres opciones: Simulacion
Numérica Directa (DNS, Direct Numerical Simulation), Simulacion de Remolinos
Grandes (LES, Large-Eddy Simulation) y las Ecuaciones de Navier-Stokes con el
promedio de Reynolds. (RANS, Reynolds-Averaged Navier-Stokes), por tratarse de
un flujo en estado estacionario, la simulacién se realizé6 mediante el uso de RANS,
ya que toma en cuenta el incremento de intensidad de mezclado y la difusién debido
a los remolinos, ademas de ser el modelo mas empleado a nivel industrial, requiere
un menor costo computacional y permite evaluar variedad de disefios. Cuando se
usa uno de estos modelos, la ecuacion de Navier-Stokes (ecuacion 3) se reemplaza

por la ecuacion (4)?’.

(V-V)V = ——VP'+vv2v 3)

(V-V)V=- _VP’ + V72V + V- (T rurbulento) (4)

Para cerrar las ecuaciones RANS se optdé por el modelo de segundo orden,
Transporte de Esfuerzos de Reynolds (RSM, Reynolds Stress Model), el cual
resuelve una ecuacion de transporte separada para cada uno de los componentes
del esfuerzo, asi como una ecuacién de transporte para la tasa de disipacién escalar
de turbulencias energia cinética®®; debido a que es el mas exacto de todos los
modelos clasicos de turbulencia, permite un buen funcionamiento para flujos
complejos y ademas el ordenador utilizado cubria su requerimiento computacional,
sus caracteristicas se muestran en Tabla 1. Las ecuaciones que conforman el

modelo se muestran en el Anexo E.

25 CARDOZO GUALDRON, Juan Carlos. Op. cit.
26 ESPINOSA ROJAS, Sneidy Sthefanie & MONSALVE OSORIO, Ménica Tatiana. Op. cit.
27 CENGEL, Yunus & CIMBALA, John. Op. cit.

28 AL-SHARIF, Sharaf. Reynolds Stress Transport Modelling. En: ZHU, J., ed. Computational Simulations and Applications
.China: InTech, 2011, p. 4 — 27. ISBN: 978-953-307-430-6.
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Tabla 1. Caracteristicas del ordenador.

Caracteristicas Valor
Procesador Intel® Xeon® CPU ES-2620 0 @ 2.00GHz 2.00GHz
Memoria RAM 16 GB
Tipo de sistema Sistema operativo de 64 bits
Tiempo estimado por simulacion 48 horas

Se usaron como condiciones de frontera la velocidad a la entrada, la presion a la
salida, la condicion de no deslizamiento, la densidad y viscosidad del fluido, como
se muestra en la Tabla 2. ANSYS estima el gradiente de presion dentro del reactor
independiente del valor de presion que se establezca, en este caso fue de cero
buscando que el tiempo de convergencia fuese menor. Pese a que el reactor es
cilindrico, no se aplicé la condicion de simetria, porque las pruebas experimentales

se realizaron en todo su diametro.

El dltimo paso de esta etapa es el post procesamiento, que consistié en la
organizaciéon e interpretacion de los datos y las imagenes obtenidas de la

simulacion, para ello se implement6 la herramienta CFD POST de ANSYS.

Tabla 2. Condiciones de frontera aplicadas al sistema.

Posicion [m] Condicion de frontera
1,26 X 107* [m3/s] 0,249 [m/s]
x=0 V<{252x107*[m3/s] =& V{0,498[m/s]
3,15 X 10™* [m3/s] 0,625 [m/s]
x = 0,579 P = 0 [Pa]

1.3 EVALUACION EXPERIMENTAL DEL REACTOR POR UDV

En esta etapa se realiz6 la validacion del campo de flujo del reactor obtenido con

ANSYS. Para ello, se midieron los perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA
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2.1 mediante la técnica UDV, utilizando el velocimetro DOP 4000 (Signal Processing
S.A, Serial No. 131606.016 Savigny, Suiza, con un sensor (probe) de 5mm que tiene
una frecuencia de emision de pulsos de ultrasonido de 8 MHz (Signal Processing
S.A Serie TRO806RS); el probe se soportd y protegié sobre un muesca con contacto
directo en fluido; a un angulo con respecto al eje longitudinal de la tuberia (8 en la
Figura 15) de 45° y se us6 como particula trazadora, poliamida en polvo de densidad
1100 [kg/m3] a una concentracion de porcentaje en volumen de 6x103%, la cual
esta dentro del rango de 5x103% a 0,1%. Estos parametros se estipularon siguiendo
los criterios propuestos por TAKEDA?® y DULHOSTE & GUILLEN?. El montaje
experimental que se implement6 se muestra en el Anexo F. Los perfiles registrados
se compararon con los que se habian obtenido de la simulacién. Esta parte
experimental fue realizada en el Laboratorio del Doctor Carlos Rinaldi en The
Deparment of Biomedical Engineering and Department of Chemical Engineering en

University of Florida.

29 TAKEDA, Yasushi. Op. cit.

30 DULHOSTE, Jean & GUILLEN, Marcos. Pagina multimedia dedicada a los medidores de flujo volumétrico y masico. En:
Universidad de Los Andes [En linea). Recuperado en 2017-11-20. Disponible en:
http://webdelprofesor.ula.ve/ingenieria/djean/index_archivos/INST_Flujo/index.html
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2. RESULTADOS Y ANALISIS

2.1 VALIDACION DEL MALLADO

La independencia del mallado se obtuvo, realizando la simulacion del fluido a
diferentes tamarios de celdas, pero manteniendo un caudal fijo de 3,15x10* [m?/s],
asegurando de una vez la validacion a caudales méas bajos. En la Figura 11 se
muestran los perfiles de velocidad que se obtuvieron a lo largo del reactor sin

electrodos.

Figura 11. Velocidad a lo largo del reactor sin electrodos a 3,15x10% [m?/s].
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En la Figura 11 se observa que a medida que el tamafio de celda disminuye, el
comportamiento de la velocidad tiene la misma tendencia. En el valor de 0,9 [mm]
la curva que se obtuvo esta sobrepuesta a la de 1,0 [mm], lo que da a entender que
se alcanz6 la independencia del mallado. Se eligié el valor de 1,0 [mm] como el
adecuado para realizar las simulaciones debido a que valores menores solo
generaria mayor tiempo de computo, obteniendo los mismos resultados. Para
corroborar lo anterior, se realizaron tres cortes transversales en el reactor (lineas

rojas), y se construyo la Figura 12.
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Figura 12. Velocidad en funcion del numero de elementos de la malla para un
flujo volumétrico de 3,15x10* [m3/s] en el reactor sin electrodos.
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En la Figura 12, se observa que, al dividir el dominio en mas de 2,6x10° elementos,
la velocidad del fluido es similar en los tres cortes; este nimero de elementos se
consiguid al establecer un tamafio de ésta de 1,0 [mm], por ende, si se cumple la
independencia. De igual forma, en la Figura 13 se muestran los perfiles de velocidad

gue se obtuvieron a lo largo del reactor con electrodos.

Figura 13. Velocidad a lo largo del reactor con electrodos a 3,15x10* [m?3/s].
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De la Figura 13 se observa al igual que en el reactor sin electrodos a medida que el
tamafo de celda disminuye, el comportamiento de la velocidad tiende a ser la igual.
La independencia se alcanzd para el tamafio de celda de 0,8 [mm] (4,8x10°
volumenes de control), puesto que, si el valor era mas pequefio ocurria la
superposicion de la curva. Para este reactor, se opt6 por este valor para realizar las
simulaciones por la misma justificacion expuesta en el analisis en el reactor sin
electrodos. También se realizaron los tres cortes transversales, obteniendo la Figura
14.

Figura 14. Velocidad en funcion del numero de elementos de la malla para un
flujo volumétrico de 3,15x10* [m?/s] en el reactor con electrodos.
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Con la Figura 14 se confirma que el tamafio de celda de 4,8x10° seleccionado para
la independencia del mallado con electrodos es correcto, puesto que al dividir el

dominio en este valor la velocidad en cualquiera de los cortes es la misma.

2.2 ANALISIS HIDRODINAMICO DEL REACTOR UIS-GIMBA 2.1

Los perfiles de velocidad tedricos y experimentales que se obtuvieron, para los
caudales previamente seleccionados (Tabla 2) y a las posiciones que se muestran
en la Figura 15, para el reactor sin mallas electroliticas se presentan en la Figura
16. En ella las lineas continuas representan los perfiles tedricos y las lineas

punteadas para los perfiles experimentales.
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Figura 15. Posiciones para la toma de los perfiles de velocidad en el reactor
UIS-GIMBA 2.1.
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Figura 16. Perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA 2.1 sin electrodos a
a) 0,224 [m] y b) 0,267 [m].
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En la Figura 16 a) y b), se observa que la velocidad axial tanto teérica como
experimental en funcién del radio del reactor no presenta un comportamiento
simétrico, como se esperaria segun lo indicado tedricamente y lo reportado por
RUIZ & SANARABIA3?, para un flujo a través de una tuberia de seccién transversal
circular. Esta conducta se ha observado en estudios anteriores cuando el diametro
de la tuberia o el espacio entre las paredes es grande en comparaciéon con su
longitud (L/D<5)3%2 33 34 o bifurcacion en la tuberia®®, donde las razones

mencionadas se conocen como alteracion de flujo.

En este caso, el sistema cuenta con alteraciones de flujo, debido a que la longitud
del cuerpo del reactor no es lo suficientemente grande respecto a su diametro
(0,25m/0,07m<5), lo que ocasiona efectos de recirculacion en la entrada y salida

gue no alcanzan a disiparse.

Las alteraciones de flujo aparte de causar asimetria en el perfil de velocidad,
también ocasiona uno o varios vortices a lo largo del reactor®. En el disefio de los
cabezales de entrada y salida del reactor que se presenta en la Figura 17, se
visualiza que el de salida presenta menos distribuidores que el de entrada, disefio
que asegurar el llenado completo del reactor®’, pero genera una zona de
recirculacion o vortice al final de la Zona 2. Este comportamiento se reafirmé con
los perfiles que se tomaron, pues las velocidades entre [0, 25 x10° m] son mas
pequefias que entre [-35, 0 x103 m] (Figura 16). Por otra parte, los perfiles de

velocidad en las dos longitudes axiales donde fueron medidos no son iguales, lo

31 RUIZ LIZARAZO, Jeferson Owaldo & SANABRIA MEJIA, Lineth Andrea. Op. cit.

32 MALHAMMAR, Ake. Natural convection and inclined parallel plates [En linea] 2009. Recuperado en 2017-12-12. Disponible
en: akemalhammar.fr/articels2/parallel_pl_Inc.html

33 FURNESS, Richard & SPITZER, David. What we think we know about upstream straight run [En linea]. Recuperado en
2017-12-17. Disponible en: http://www.appliedmc.com/May_09_Ezine_page_2.html

34 AWWA Manual. Flowmeters in Water Supply. 2 ed. Estados Unidos: American WAter Works Assoc, 2006. p. 4. ISBN 1-
58321-452-6.

35 PILOU, M., et al. A fully Eulerian approach to particle inertial deposition in a physiologically realistic bifurcation. En: Applied
Mathematical Modelling. 2013, vol 37, no. 8. p. 5591-5605. ISSN 0307-904X.

36 AWWA Manual. Op. cit.

37 RUIZ LIZARAZO, Jeferson Owaldo & SANABRIA MEJIA, Lineth Andrea. Op. cit.
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gue permite inferir que el flujo no se desarrolla. En los perfiles de velocidad también
se observa, que al aumentar el caudal tanto la asimetria como la concavidad de la
curva incrementan, dando a entender que el vortice que se genera es cada vez mas

grande.

Figura 17. Cabezales del reactor UIS-GIMBA 2.1 a) cabezal de entrada y b)
cabezal de salida.

Los resultados obtenidos durante la simulaciéon no modelan adecuadamente el
comportamiento del fluido para la posicion de 0,224 [m] en los caudales de 2,52x10*
y 3,15x10* [m3/s], debido a que esta posicién esta cerca del cabezal de entrada,
lugar donde ocurre el cambio abrupto de didmetro, provocando asimetria en el
dominio del fluido, la cual se reduce a medida que aumenta la longitud del reactor,
pues se puede observar que en la posicion de 0,267 [m], las estimaciones brindadas

por el software se asemejan mejor a la realidad.

En este orden de ideas, los valores de los perfiles de velocidad en la simulacion no
coincidian exactamente con los experimentales, pero poseian la misma tendencia;
lo que posibilité que mediante este software se pudiera estimar el comportamiento
del fluido. Esto beneficié el caso de estudio, debido a que se queria conocer cémo
los electrodos afectan la hidrodinamica del fluido.

Cabe resaltar que los perfiles tedricos se lograron realizando el post procesamiento

de resultados de ANSYS, mientras que para los experimentales se extrajo

directamente mediante UDV el perfil de la componente de la velocidad medida en
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la direccién del haz ultrasénico (v,s), como se muestra en la Figura 18 y luego

haciendo uso de la ecuacion (5) se convirtid en la velocidad axial del fluido (V,¢q;)

[21].

us (5)

Vreal = cos 0

Figura 18. Perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA 2.1 sin electrodos a
lo largo de a) la trayectoria del haz ultrasénico y b) el radio.
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En la Figura 18, se observa que la forma del perfil de velocidad es la misma para
ambas velocidades, pero los valores de esta varian al realizar el cambio de

componente; esto se debe a que v, Y V,.q SONn directamente proporcionales.

De igual forma, se hizo la simulacién para el reactor con mallas electroliticas y se
obtuvieron los perfiles de velocidad que se presentan en la Figura 19 donde: la Zona
A es el fluido que circula entre el fotocatodo, la Zona B es el fluido que circula entre

el fotodnodo y el fotocatodo y la Zona C es el fluido que circula entre el fotoanodo y

la pared del reactor.
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Figura 19. Perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA 2.1 con electrodos a
a) 0,224 [m] y b) 0,267 [m].
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En la Figura 19 a) y b), se observa que la velocidad axial en funcion del radio del
reactor cuando este tiene los electrodos present6 poca asimetria, comportandose
como flujo a través de tubos concéntricos®® y el perfil obtenido se asemeja mas a
una parabola; esto se debe a que, al estar los electrodos presentes disminuye el
diametro en cada division, aumentando la relacion L/D (Zona A: 17,5, Zona B: 6,25,
Zona C: 25). De igual manera que en el reactor sin electrodos, estos perfiles en las

38 BIRD, Byron, STEWART, Warren y LIGHTFOOT, Edwin. Fenémenos de transporte. 2 ed. México: Limusa Wiley, 2006. p.
61, 87-91. ISBN 968-18-6365-8.
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distintas posiciones a lo largo del reactor son diferentes, dando por entendido el flujo

no se desarrolla.

No fue posible hacer las mediciones de los perfiles de velocidad mediante la técnica
UDV en presencia de los electrodos, debido a que el tamafio de los agujeros de
estos no son lo suficientemente grande en comparaciéon con el probe (dimensiones
de las mallas Anexo D), lo que ocasioné que la sefial enviada por este se disipara
a lo largo del reactor y no se obtuviera ningun perfil definido.

Con los electrodos tipo malla, se logré disminuir la asimetria del flujo, permitiendo
que los resultados obtenidos mediante CFD sean mas confiables, pues estudios
reportados por TEZUKA et al.?® y WEISSENBRUNNER et al.*0 han validado esta

condicion a través de la técnica UDV.

Por otro lado, el fluido que circula en la Zona Ay Zona B, tienen la misma tendencia,
aunque entre el radio de [-35, -10 x103 m] la velocidad es mayor que entre el radio
de [10, 35 x102 m], de lo que se infiere que aln el fluido tiene preferencia de salir
por la parte inferior del reactor. El fluido que circula por la Zona C presenta la menor
velocidad, pues esta seccibn no cuenta con distribuidores ocasionando
estancamiento del fluido. Este fendbmeno aumenta a medida que el caudal se hace
mas grande, para el caudal de 1,26x10* [m%s] la diferencia entre las velocidades
de la Zona By C es 53x10-3 [m /s], mientras que, para el caudal de 3,15x10* [m3/s]
es 120x103 [m /s].

Para verificar el régimen de flujo en el reactor sin y con electrodos, mediante el
software se usé el pardmetro denominado intensidad de turbulencia o nivel de

turbulencia, el cual indica qué tan turbulento es el flujo, y se define como:

39 TEZUKA, Kenichi, et al. Assessment of Effects of Pipe Surface Roughness and Pipe Elbows on the Accuracy of Meter
Factors Using the Ultrasonic Pulse Doppler Method. En: Journal of Nuclear Science and Technology. 2008, vol.45, no. 4. p.
304-312. ISSN 0022-3131.

40 WEISSENBRUNNER, A., et al. Simulation-based determination of systematic errors of flow meters due to uncertain inflow
conditions. En: Flow Measurement and Instrumentation. 2016, vol. 52. p. 25-39. ISSN 0955-5986.
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I—u,
U

Donde u' es la magnitud de las fluctuaciones de velocidad y U es la velocidad

media*!; los resultados para el reactor sin y con electrodos en las mismas posiciones

se presentan en la Figura 20.

Figura 20. Perfiles de intensidad de turbulencia en el reactor UIS-GIMBA 2.1

sin y con electrodos a a) 0,224 [m] y b) 0,267 [m].
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41 CFD ONLINE. Turbulence intensity [En linea]. 2017. Recuperado en 2017-12-29. Disponible en: https://www.cfd-

online.com/Wiki/Turbulence_intensity
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De la Figura 20 a) y b), se observa que la intensidad de turbulencia esta en el rango
entre [1%-5%] para los caudales de 2,52x10*y 3,15x10* [m?/s], mientras que para
el caudal de 1,26x10“ [m%s] el valor es menor que 1%, donde los primeros se
clasifican como flujos de turbulencia media, caracteristico de flujos con nimero bajo
de Reynolds (Re>4000); mientras que el segundo se clasifica de turbulencia baja,
flujos en el limite de régimen laminar y turbulento*?; segln esto, el caudal de entrada
y la intensidad de turbulencia son variables directamente proporcionales. Para la
posicion de 0,224 [m] la intensidad de turbulencia es mayor para cuando el reactor
no tiene electrodos, mientras que para la posicion de 0,267 [m] ocurre lo contrario,
lo que demuestra que las mallas si son promotoras de turbulencia, pero esto sucede
casi al final del cuerpo del reactor. Ademas, para el caudal 1,26x10* [m%/s] la
diferencia de la intensidad de turbulencia en el cuerpo del reactor sin y con

electrodos es de 0,1%, en cambio para el caudal de 3,15x10* [m?%/s] es de 0,7%.

Cuando se implementan las mallas, el flujo que circula entre la Zona C posee una
intensidad de turbulencia pequefia respecto al fluido que circula entre las otras

zonas, verificando una vez mas que en esta seccién el fluido se estanca.

2.3 ALTERNATIVA DE DISENO PARA LA HIDRODINAMICA DEL REACTOR
UIS-GIMBA 2.1

Con el fin de eliminar la asimetria del flujo y el estancamiento de este en ciertas
zonas en el reactor UIS-GIMBA 2.1 en presencia de los electrodos tipo malla, se

modificé la geometria del reactor.

Para disminuir la asimetria se decidié seguir la recomendacion dada por FURNESS

& SPITZER*3, de emplear una relaciéon minima de 5 entre el largo del cuerpo del

42 RANADE, Vivek. Computational Flow Modeling for Chemical Reactor Engineering. 1 ed. Estados Unidos: Academic Press,
2002. p. 79. ISBN 0-12-576960
43 FURNESS, Richard & SPITZER, David. Op. cit.
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reactor y su diametro; ya que a partir de este valor la velocidad axial en funcién del
radio no presenta esta condicion. Debido que el diametro interno del cuerpo del
reactor es de 0,07 [m], la nueva longitud de este fue 0,35 [m]; aumentando 0,1 [m]
respecto al equipo UIS-GIMBA 2.1.

Por otro lado, reducir los sectores de estancamiento del fluido asegura que este
fluya con igual velocidad en cualquier posicion a lo largo del didmetro. Por ello, se
incluyeron distribuidores en el cabezal de entrada y de salida entre la pared del
reactor y el fotodnodo (Zona C), con el fin de incrementar la cantidad de fluido que
circula por esta seccion. Los planos de los cabezales modificados se muestran en

el Anexo G.

De la misma manera que en el reactor anterior, en la Figura 21 se muestran los
perfiles de velocidades tedricas y experimentales para el nuevo reactor (UIS-GIMBA
2.2) sin electrodos; a iguales caudales, pero en las posiciones 0,363 [m] y 0,409 [m],
debido a que el largo de la parte central cambid.

Figura 21. Perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA 2.2 sin electrodos a
a) 0,363 [m] y b) 0,409 [m].
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En la Figura 21 a) y b), se observa que los perfiles de velocidad no presentan una
concavidad pronunciada, la asimetria de la velocidad axial respecto al diametro se
redujo considerablemente en comparacion con el reactor UIS-GIMA 2.1. Esto
permitié que los resultados obtenidos en la simulacion se asemejaran mejor a los
registrados experimentalmente; ocasionando que los perfiles estimados mediante
ANSYS sean mas confiables, pues a pesar de que los valores no coinciden en su
totalidad, la tendencia de las curvas es casi la misma, en especial para la posicion
de 0,409 [m] (Figura 21 b).

Aunqgue la asimetria disminuye, aln se observa que se existe una pequefa zona de
recirculacion a la salida del reactor, puesto que la velocidad en los radios entre [10,
30 x102 m] es menor que en [-30, -10 X102 m] y ademds incrementa levemente a

medida que se aumenta el caudal.

Del mismo modo, en la Figura 22, se muestran los perfiles de velocidad teniendo en

cuenta los electrodos en las mismas posiciones descritas anteriormente.
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Figura 22. Perfiles de velocidad en el reactor UIS-GIMBA 2.2 con electrodos a
a) 0,363 [m] y b) 0,409 [m].
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En la Figura 22 a) y b), cabe resaltar que, al incluir los electrodos en el dominio de
la simulacién, la asimetria que presenta el sistema es casi nula, la curva describio
una parabola bien definida y la relacion L/D aumento (Zona A: 15,91, Zona B: 12,5),
pero no ocurrié lo mismo en la Zona C (L/D: 17,5), debido a que en esta aumento el
diametro pues se implementaron distribuidores en esta seccion. También, las
velocidades en ambas posiciones es practicamente la misma a lo largo de la seccion

transversal del reactor, dando por entendido que el flujo se desarrolla.
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La velocidad en la Zona A y Zona B es diferente a la encontrada en el anterior

reactor, dicha diferencia incrementa cuando se trabajan caudales mas grandes.

Pese que aumento la velocidad de la Zona C en aproximadamente 0,2 [m/s] para

los tres caudales, sigue presentdndose en esta seccion estancamiento de fluido, ya

que los valores difieren considerablemente respecto a la Zona Ay B.

También se estimé la intensidad de turbulencia para el nuevo reactor sin y con

electrodos, y los resultados encontrados se ensefian en la Figura 23.

Figura 23. Perfiles de intensidad de turbulencia en el reactor UIS-GIMBA 2.2
sin y con electrodos a a) 0,363 [m] y b) 0,409 [m].
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De la Figura 23 a) y b), se observa que la intensidad de turbulencia aument6 para
las dos situaciones (sin y con electrodos), pero estas no superan el valor de 5%, es
decir, se clasifican nuevamente como flujos de turbulencia media; sin embargo,
cuando estan presentes las mallas, en la Zona B y C, el valor es menor que 1%.
Referente a esto, la turbulencia del sistema con mallas aumenté en comparacion
con el reactor anterior, pero estos valores no son mayores a los encontrados en el
redisefio sin electrodos, dando a entender que, para las dos posiciones los
electrodos no son promotores de turbulencia en el nuevo reactor. Aunque no se
reportan estudios preliminares respecto a este caso, se plantea que al aumentar la
longitud del cuerpo del reactor como lo recomienda la teoria, la velocidad en este
incrementa (L « D o« Re « V), lo que lleva a que el tiempo de residencia del fluido
disminuya, provocando que el fluido tenga menos tiempo para atravesar los

agujeros de los electrodos.
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3. CONCLUSIONES

El reactor UIS-GIMBA 2.1 presenta problemas en la simetria de la distribucion
de velocidad, debido a que el cuerpo de este no es lo suficientemente largo en

comparacion con su diametro (0,25[m]/0,07[m]<5).

El incremento de la velocidad de entrada del fluido en el reactor provoca que la
asimetria del flujo aumente y a su vez el tamafio del vértice presente al final de

la Zona 2, debido a que el cabezal de salida no tiene suficientes distribuidores.

Los electrodos tipo malla son promotores de turbulencia en el reactor UIS-
GIMBA 2.1, pero esto sucede casi al final del cuerpo del reactor, pues se observo
gue en la posicién 0,267 [m] ocurre un aumento de la intensidad de turbulencia
de 0,1% para el caudal de 1,26x10* [m3/s] y de 0,7% para el maximo caudal
(3,15x10 [m3/s]) al implementar estos.

La asimetria disminuye significativamente al realizar las modificaciones en el
disefio del reactor (incrementar la longitud del cuerpo), mejorando la
hidrodindmica del fluido donde las estimaciones mediante CFD se aproximan
mas a la realidad. Ademas, al incluir los electrodos tipo malla en el sistema se
observo, que estos so6lo son promotores de turbulencia cuando la relacion L/D
es menor que 5. Puesto que, en el redisefio para los caudales 1,26x10* [m3/s]
(minimo) y 3,15x10* [m3/s] (méaximo), la intensidad de turbulencia es mas
pequefia con un valor de 1 y 0,5% respectivamente cuando se usan los

electrodos.
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4. RECOMENDACIONES

Para tener mejores estimaciones mediante CFD debido a la asimetria, se sugiere
implementar los modelos de turbulencia LES o DES que trabajan con las
ecuaciones de cantidad de movimiento en tiempo real mas no con su promedio,
por lo que se puede lograr mejores resultados, aunque requieren de mejores

caracteristicas computacionales.

Se sugiere que, para realizar las mediciones experimentales del reactor con los
electrodos tipo malla, la técnica usada sea Velocimetria de Superficie Laser
(LSV, Laser Surface Velocimeter), ya que el haz de luz es méas delgado que el

ultrasénico y puede cruzar por medio de los agujeros de las mallas.
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ANEXOS

Anexo A Ecuaciones de Navier Stokes.

Las ecuaciones de Navier-Stokes son ecuaciones no lineales y de segundo orden
con cuatro variables independientes que describen el comportamiento de los

fluidos#4.

En esta ecuacion se tiene en cuenta las fuerzas externas que se aplican al fluido,
las cuales producen el movimiento de este las cuales son: fuerzas de superficie
(presién y esfuerzos viscosos) y fuerzas masicas (gravedad y las fuerzas debido a

la rotacion),
Las ecuaciones que describen el movimiento de los fluidos son:
Ecuacion de Continuidad

En un volumen de control en el fluido donde se conserva la masa (la masa que entra

es igual a la que sale), fijo en el espacio (Figura 13), la expresion del balance se

define como:
velocidad velocidad velocidad
de aumento ¢ = {de entrada ¢ — § de salida (7)
de materia de materia de materia

Considerando las dos caras sombreadas, las cuales son perpendiculares al eje X,
la velocidad de entrada de materia en el volumen de control a través de la cara
sombreada en x es (pvy)|xAyAz Yy la velocidad de salida de materia a través de la
cara sombreada en x+Ax es (pvy)lx+axAyAz. De la misma manera, se realiza el

balance para las otras dos pares de caras; la velocidad de incremento de materia

44 RODRIGUEZ PESTANA, Claudia. Op. cit.
45 |bid.
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dentro del volumen de control es AxAyAz(dp/0t)*8. Por lo tanto, el balance resultante

es:

dp
AXAYAZE = AyAZ[(pVx)lx - (pvx)|x+Ax] +

AxAz [(pvy)|y - (pvy)|y+Ay] + (8)

AXAY[(sz)lz - (sz)|z+Az]

Al dividir la ecuaciéon entre AxAyAz y tomar el limite cuando Ax,Ayy Az tienden a

cero, se obtiene:

ap _ <6pvX N dpvy N apvz>

ot~ \ax oy | oz (9)

Esta ecuacion describe la velocidad de variacion respecto al tiempo de la densidad
del fluido en un punto fijo en el espacio. Escrita de una manera mas breve usando

la notacion vectorial se obtiene:

ap

Frie —(V-pv) (10)

Figura A.1. Balance de masa en un elemento de volumen fijo Ax Ay Az a través
del que circula un fluido.

Z 3 (x+AX, y+AY, z+Az)

Fuente: Modificado de: BIRD, Byron, STEWART, Warren y LIGHTFOOT, Edwin. Fenédmenos de
transporte. 2 ed. México: Limusa Wiley, 2006. p. 61, 87-91. ISBN 968-18-6365-8.

46 BIRD, Byron, STEWART, Warren y LIGHTFOOT, Edwin. Op. cit.
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Las flechas indican la densidad de flujo de masa de entrada y salida en el volumen

de control en las dos caras sombreadas localizadas en x y Ax.

Ecuacion de Cantidad de Movimiento

De igual manera, para obtener esta ecuacion se realiza un balance en un volumen
de control en el fluido de Ax Ay Az (Figura 13), donde el balance es de cantidad de

movimiento de la forma:

velocidad de velocidad de velocidad de
. } fuerza
incremento | _ entrada salida + |externo sobre
de cantidad de cantidad de cantidad . (11)
. . .. el fluido
de movimiento de movimiento de movimiento

La velocidad a la que la componente en x de cantidad de movimiento entra a través
de la cara sombreada en x por todos los mecanismos (tanto convectivo como
molecular) es (¢yy)|xAyAz y la velocidad a la que sale de la cara sombreada en x +
Ax es (dyy)lx+axAyAz. Las velocidades a las que la cantidad de movimiento en la

direccion de x entra y sale a través de las caras en y y y + Ay son (q)yx)|yAxAz y
(¢yx)|y+AyAXAZ [26]. Al sumar estas contribuciones se obtiene la rapidez neta de

adicion de cantidad de movimiento en la direccion x a través de las tres pares de

caras.:

AyAz(Pyxlx — Prxlx+ax) + AxAz ((I)yxly - ¢yx|y+Ay) + AxAY (Prxl, — Doxlzenz) (12)
La fuerza externa que actua sobre el volumen de control del fluido en la componente

X es:

pgxAxAyAz (13)
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Asi, la suma de estos términos debe igualarse a la velocidad de incremento de
cantidad de movimiento en la direccibon de x dentro del volumen de
control:AxAyAz d(pvy)/0t. Al realizar esto se obtiene la expresion del balance de
cantidad de movimiento en la direccién de x y al dividir dicha expresion entre AxAyAz,

y aplicando el limite cuando Ax, Ay, Az tienden a cero se obtiene:

ot + (14)

0pvy _ 0Pyx a(I)yx 0P«
__<8x + dy oz )+ P8

De la misma manera se pueden obtener las expresiones para componente de y y
de z, y al usar la notacion vectorial-tensional, estas tres ecuaciones pueden
escribirse como:

dpv; .
S = _[V¢]1+ P8i 1=XYy,2 (15)

ot
Cuando la i — ésima componente de la ecuacion (13) se multiplica por el vector
unitario en la i — ésima direccion y las tres componentes se suman vectorialmente,

se obtiene:

dpv
FZ_W"NJF pg (16)

El tensor de densidad de flujo de cantidad de movimiento combinado ¢ es la suma
del tensor de densidad de flujo de cantidad de movimiento convectivo pvv y el tensor
de densidad de flujo de cantidad de movimiento molecularm, que a su vez éste
término es la suma de pd+ T, es decir, ¢ = pvv + pd+ 1, al reemplazar esta
expresion en la ecuacion 16, se obtiene la siguiente ecuacion de cantidad de
movimiento:

dpv

E_|_[V.pVV]:—Vp—[V'T]‘i‘ pg (17)
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Figura A.2. Balance de cantidad de movimiento en un elemento de volumen

fijo AX Ay Az a través del que circula un fluido.
.
Pzx|z+Az |
(x+AX, y+AY, z+Az)
Q

Pxx|x+Ax

&y 2)
Pzx|z

X
Fuente: Modificado de: BIRD, Byron, STEWART, Warren y LIGHTFOOT, Edwin. Fenémenos de
transporte. 2 ed. México: Limusa Wiley, 2006. p. 61, 87-91. ISBN 968-18-6365-8.

Las seis flechas que indican la densidad de flujo de cantidad de movimiento en la
direccion de x a través a través de las superficies por todos los mecanismos. Las

caras sombreadas estan ubicadas en x y x + Ax.
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Anexo B Resumen de modelos de turbulencia de la familia RANS.

Modelo

Ventajas

Desventajas

1 Ecuacion

Spalart-Allmaras

Emplea solo una ecuacion para resolver

la viscosidad turbulenta

Disefiado para aplicaciones
aeroespaciales que involucran flujos

con una malla fina cerca de la pared

2 Ecuaciones

Estandark — ¢

Modelo mas sencillo para representar la
variacion de la longitud de la turbulencia
y las escalas de velocidad

Excelente rendimiento para muchos
flujos industriales

Apropiado para altos ndmeros de
Reynolds

Asume la viscosidad del remolino
como isotrépico

Mal desempefio para flujos no
confinados, flujos rotativos,
conductos no circulares y capas

limite curvas

RNG k—¢

Se desempefia mejor para algunos flujos
con grandes remolinos

Asume la viscosidad del remolino
como isotrépico

No ha sido suficientemente validado
hasta el momento

Estandar k — w

Excelentes prondsticos del fluido cerca
de la pared
Mejores predicciones bajo gradiente de

presion adverso

Malas predicciones del
comportamiento del fluido lejos de la

pared

SSTk—w

Tiene en cuenta anisotropia
Proporciona predicciones precisas del
inicio y cantidad de separacion de flujo

bajo gradientes de presién anversos

Requiere un alto esfuerzo

computacional

6 Ecuaciones

Reynolds Stress
Models (RSM)

Tiene en cuenta anisotropia

Modelo méas general de todos los
modelos de turbulencia clasicos
Funciona bien para flujos complejos,
incluidos los conductos no circulares y

los flujos curvos

Requiere un alto esfuerzo
computacional debido a que emplea
siete ecuaciones (incluyendo la de

continuidad)

Fuente: Modificado de: RANADE, Vivek. Computational Flow Modeling for Chemical Reactor
Engineering. 1 ed. Estados Unidos: Academic Press, 2002. p. 79. ISBN 0-12-576960
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Anexo C Planos del reactor UIS-GIMBA 2.1.

Las medidas indicadas en los planos se encuentran en milimetros.

Cabezal de entrada.
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Anexo D Caracteristicas y dimensiones de los electrodos.

ANODO (Externa)

Proveedor Descripcion Dimensiones [mm]
o _ 6 x 3 (Longitud de la
e Lamina sin diagonal del diamante).
procesar: ASTM
Soltech Ltda. B265 SPEC. Ancho del tronco ~0,9

e Malla de Titanio.
e Material: Grado 2

CATODO (Interna)

Proveedor Descripcion Dimensiones [mm] *

IMT-10 (A)
Calibre (B): 0,9

e Expandida en

Colamllas S.A f/l()ltd R(;!Ied' Diag. Mayor (D): 6,60
¢ 3Oailer|a. acero | piagonal menor (E):3,70

“imallas 2a, Especificaciones

b3
I

= IMT* (Namero del troquel)

Es la distancia en mm. entre centros de uniones.
CALIBRE

VENA

DIAGONAL MAYOR
DIAGONAL MENOR
PROFUNDIDAD
EXTENSION DE UNION

j Area libre

O@TMmMOoOO®m
LI T T T

*IMT: Es la medida que vemos en el grafico con la cual nosotros
identificamos la referencia.

Ejemplo: Cuando hablamos de una malla IMT-200 quiere decir que
tiene 200 mm. en la medida A. Esto sucede en todas las referencias
de mallas expandidas.

HUECO NORMAL HUECO TIPO A HUECO TIPO C
. F : > __ i ]
‘;\‘ ey, G

E = Diagonal Menor Diagonal menor mas angosta (E),
G = Extensidn de Union Mayor Extensién de Union (G)

Diagonal menor mas ancha (E)
Extension de union normal (G)
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Anexo E Modelo de turbulencia: Reynolds Stress Models (RSM).

Bengt Andersson & Ronnie Andersson’, exponen el modelo RS el cual resuelve
una ecuacion de transporte para cada tensor de Reynolds. Las ecuaciones que
describen el transporte de los tensores de Reynolds se pueden obtener
directamente de las ecuaciones de Navier-Stokes utilizando la descomposicion de
Reynolds y su promedio.

Las ecuaciones de transporte completas para las tensiones de Reynolds son:

6<ViVj)+(Uk)0(ViVj) << 1Vk>0(U) oy k>('3(U ))

ot an

I 11 11
av; 0v; p[/dv; 0Ov;

A e R )
00Xy 0Xg p\0x; 0% (18)
v \4
0 (v;p) (vip) 0(vivj)
— a—Xk <<ViV]'Vk) + 8ik 0 + 8]'1( 0 — V¢ an

VI

Los términos en la ecuacion (18) representan los siguientes efectos:
I. Acumulacion de (v;v;).
Il. Conveccion de (v;v;) por la velocidad media.

ll. La produccion de (v;v;), la tasa de generacion de las tensiones turbulentas por

cizalla media, los grandes remolinos extraen energia de la tasa media de

deformacion del flujo.

IV. Disipacion viscosa de (v;v;), tasa de disipacion de tensiones turbulentas, por lo

gue la energia cinética turbulenta se transforma en calor.

47 ANDERSSON, Bengt, et al. Computational Fluid Dynamics for Engineers. 1 ed. Estados Unidos: Cambrigde University
Press, 2012. p. 96-99. ISBN 978-1-107-01895-2.
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V. Correlacion presion-deformacion, que proporciona redistribuciéon entre las

tensiones de Reynolds.

VI. Los términos de transporte, todos los términos, excepto el Ultimo, que es la

difusién molecular, representan el transporte turbulento.
La ecuacién (18) puede escribirse en la siguiente notacién abreviada:

a(ViVj) a(ViV]'> _
Frami (Uk)a—xk = By — & + djj + djj (19)

La interpretacion fisica de la ecuacion (19) es que las tensiones individuales se
generan, se disipan y se disipan a diferentes velocidades. Por lo tanto, el modelado
esta en un nivel fundamental mas alto que el enfoque de obtener una viscosidad
turbulenta. En consecuencia, no se necesita la hipétesis de viscosidad turbulenta,
lo que elimina una de las principales deficiencias de los modelos que emplean dos
ecuaciones. La principal diferencia entre la energia cinética turbulenta (k) y las
ecuaciones de esfuerzo es el término V, que no tiene equivalencia con los otros
modelos. Este término se denomina término presion-deformaciéon o presion-
aleatorizacion. El término actla para redistribuir la energia turbulenta de un
componente de estrés a otro. Este concepto se puede mostrar a través de una suma
de las ecuaciones para las tensiones normales mediante el uso de la continuidad

de los elementos diagonales.
_ p[0vi  Ov
b= <a_]+a_>) (20)

Esto significa que, si la tensién normal en una direccidbn es menor que en la otra

direccion, recibira energia a través de ¢;. Por lo tanto, este proceso puede

considerarse como redistributivo, tendiendo a devolver la turbulencia a un estado

isotrépico, sin influencia directa en el nivel de energia de turbulencia.
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La ecuacion (18) proporciona seis ecuaciones para las tensiones de Reynolds.
Tenga en cuenta que los términos I, Il y 11l son exactos, ya que solo contienen los
esfuerzos de Reynolds y las tensiones medias. Excepto los primeros tres términos,
todos los demas términos deben ser modelados. En realidad, es posible derivar un
conjunto de ecuaciones para las incognitas. Sin embargo, esto simplemente
introducira términos de orden superior que requieren cierre. Por lo tanto, en algun
nivel, los modelos de turbulencia deben ser introducidos para cerrar el conjunto de

ecuaciones.

Los términos disipativos se modelan suponiendo que son isotrépicos, ya que estos

ocurren en escalas mas pequefas,

=2 ﬁ@ —z o)
Sij = Ve an an B 38 i (21)

Aqui la disipacion de energia, €, se obtiene de su propia ecuacion de transporte.

Las contribuciones de las interacciones de turbulencia-turbulencia y de las cepas
medias generalmente se toman en cuenta al modelar el término presion-

deformaciéon como:

av;  0v;
¢y = (E <6_‘>; + 6_XJI>> = dij1 + Pijz (22)

Aqui, ¢;j; es el término de baja presion-deformacion que sirve para redistribuir la
energia entre las tensiones de Reynolds y ¢;;, es el término de presion-deformacion

rapida que contrarresta la produccion de anisotropia. El término que da un retorno

a la isotropia, o el término de presion-deformacion lenta, ¢;j;, se modela como:

(vivj) 2
$ij1 = —C1€< T _§€8ij> (23)
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y el término de presidn-tension rapida, ¢jj,, se modela como:

2
bij1 = —C; (Pij - §Pkk81j> (24)
donde:
d(U; a(y;
B = — <<V1Vk)a<Tli) + (Vij)6<7k>> (25)

Los términos de transporte turbulento a menudo se modelan sobre la base de una

hipotesis de difusion de gradiente

kK 0d
(V) _E<Vkvl>6_x1 (26)

y suponiendo una difusion de presion insignificante. Por lo tanto, el término se

modela como:

3] (vip) (vip) a(viv;)
di]- = - a_Xk <<ViVij) + SikT + Sjk > —V; %
I )
Tox\ Se KV ok

Tenga en cuenta que es una buena practica incluir términos de correccion de pared
en las ecuaciones modeladas para tener en cuenta los efectos de la reflexion de la
pared. Tenga en cuenta también que se resuelve una ecuacion de transporte
adicional para la tasa de disipacién de energia. Por lo tanto, tenemos un conjunto

de ecuaciones solucionables, por ejemplo 11 ecuaciones para 11 incégnitas, (U;),
(ViV]'>, (P) y E.
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Anexo F Esquema del montaje experimental.

Rotametro

Tanque
almacenamiento

G

Bombas centrifugas
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Anexo G Planos del reactor UIS-GIMBA 2.2

Las medidas indicadas en los planos se encuentran en milimetros.

Cabezal de entrada.
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Cabezal de salida.
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