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Resumen

Titulo: Estudio de la Separacion de Fases del Gas Natural a Alta Presién Usando Dindmica de Fluidos Computacional (CFD)
Autor: Natalia Prieto Jiménez @

Palabras Clave: Gas natural, Separacion gas-liquido, Dindmica de Fluidos Computacional, Modelos multifase, Nucleacién homogénea, Elimina-

dor de niebla, Vane pack, Wire mesh, separador gravitacional vertical, Separador tipo ciclén cilindrico.

Descripcién: Separar las fases del gas natural a alta presion es un proceso complejo, debido que, a medida que la presién de operacién aumenta la
diferencia de densidades entre las fases disminuye, igual que la tension superficial, haciendo que las gotas que se formen sean de menor tamaio y
facilmente arrastrables por la fase gaseosa, lo cual dificulta o imposibilita la separacion. En esta tesis se realizé el anélisis de la teorfa de asentamiento
de gota, teoria del tiempo de retencion y fuerza centrifuga, aplicado a equipos industriales de separacion gravitacional y ciclénica. Todas las
simulaciones numéricas con CFD fueron validadas con datos experimentales provenientes de la literatura especializada. Fue realizada inicialmente
una caracterizacion termodindmica y molecular del gas natural: en la primera se obtuvo que, a bajas presiones las ecuaciones cubicas de estado son
adecuadas para representar el comportamiento de los fluidos, sin embargo, a medida que la presién de operacion aumenta, la ecuacién cuibica de
Peng-Robinson se aleja del comportamiento real, siendo necesario migrar a una ecuacién especifica denominada GERG2008. Y en la segunda, fue
realizado el cdlculo de supersaturacién, nucleacién homogénea y crecimiento de gota (7 MPa y 260 K), obteniendo un didmetro final en el equilibrio
de 4,18 micrémetros. El enfoque Lagrangiano utilizado en las simulaciones numéricas del eliminador de niebla tipo vane pack mostraron, que es
necesario adicionar un modelo de formacion de pelicula liquida en las paredes del dispositivo a fin de acercarse al comportamiento real del proceso.
Los resultados de los equipos de separacion utilizando modelos multifase y técnicas de CFD mostraron que, con los equipos actualmente instalados
en los campos menores colombianos, no es posible realizar la separacion de las fases del gas natural a alta presion (7 MPa). Se recomienda separar

a presiones moderadas (3—5 MPa).
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Abstract

Title: Study of the Natural Gas Phases Separation at High Pressure Using Computational Fluid Dynamics (CFD) ﬂ
Author: Natalia Prieto Jiménez E

Keywords: Natural gas, Gas-liquid separation, Computational Fluid Dynamics, Multiphase models, Homogeneous Nucleation, Demister, Vane

pack, Wire mesh, Vertical gravitational separator, Cylindrical cyclone separator.

Description: Separating the phases of the natural gas at high pressure is a complex process, because, as the operating pressure increases the
difference in densities between the phases decreases, as does the surface tension, causing the droplets that form to be smaller size and easily
entrainment by the gas phase, which makes separation difficult or impossible. In this thesis the analysis of the settling theory, holdup theory and
centrifugal force, applied to industrial equipment of gravitational and cyclonic separation was performed. All the numerical simulations with CFD
were validated with experimental data from specialized literature. Initially, a thermodynamic and molecular characterization of natural gas was
performed. In the first one it was obtained that, at low pressures, the cubic state equations are adequate to represent the behavior of the fluids,
however, as the operating pressure increases, the Peng-Robinson cubic equation moves away from the real behavior, being necessary to migrate to a
specific equation called GERG2008. In the second, the calculation of supersaturation, homogeneous nucleation and droplet growth (7 MPa and 260
K) was performed, obtaining a final diameter in the equilibrium of 4.18 micrometers. The Lagrangian approach used in the numerical simulations
of the vane pack mist eliminator showed that it is necessary to add a liquid film formation model on the device walls in order to get closer to
the actual behavior of the process. The results of the separation equipment using multiphase models and CFD techniques showed that, with the
equipment currently installed in the Colombian minor fields, it is not possible to separate the phases of the natural gas at high pressure (7 MPa). It

is recommended to separate at moderate pressures (3—5 MPa).
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Introduccion
El gas natural es una mezcla compleja de hidrocarburos, principalmente metano (CHy4) junto con
cantidades significativas de etano (C>Hg), propano (C3zHg), butano (C4H)), pentano (CsH)»), al-
gunas trazas de hexano (CgH|») e hidrocarburos pesados. Dependiendo de su lugar de origen, el
gas natural puede contener también compuestos inorganicos tales como nitrégeno (N, ), didxido
de carbono (CO,), sulfuro de hidrégeno (H,S), di-sulfuro de carbono (CS,), agua (H,O) trazas
de argén (Ar), hidrégeno (H,) y helio (He). De acuerdo con su composicion, el gas se clasifica
como seco (en su mayoria metano), hiimedo (ademds del metano contiene otros hidrocarburos y
compuestos inorganicos) y condensado (la cantidad de hidrocarburos pesados es considerable y
el gas es facilmente condensable). El gas se clasifica también como rico o pobre en funcién de la
cantidad de liquido que posea, y dulce o amargo segun el contenido de H>S y CO, (Mokhatab and
Poe, [2015). Este combustible fésil ocupa el tercer lugar en la matriz de consumo energético prima-
rio a nivel mundial (Figura (British, [2018)); en el sector eléctrico contintia siendo una alternativa
atractiva para las plantas de generacion debido a su eficiencia y al hecho de que se quema mas

limpio que el carbén o el petrdleo.

El consumo mundial de gas natural de uso industrial aumenta en promedio 1,7 %/afio, y el
consumo de gas natural en el sector de la energia eléctrica aumenta un 2,2 %/afio, de 2012 a 2040,
de acuerdo con cifras calculadas por el EIA (U.S. Energy Information Administration). Los secto-

res industrial y eléctrico representan en conjunto el 73 % del aumento total del consumo mundial
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Figura 1. Matriz de consumo energético primario a nivel mundial, cierre del cuarto trimestre de

2018 (Biitsh, 20TS).

de gas natural. La demanda en paises fuera de la Organizacién de Cooperacion y Desarrollo Econé-
mico (OCDE) aumenta mds del doble que en los paises pertenecientes a la OCDE. El crecimiento
mads fuerte del consumo de gas natural se proyecta para los paises de Asia donde el crecimiento
econdémico conduce a un aumento de la demanda 2016). La produccion mundial promedio
de gas natural alcanzé un total de 3,68 trillones de metros ctibicos en 2017 2018). En
Colombia, la produccién de gas natural en el 2017 fue de 10,1 billones de metros ctibicos prove-
nientes de la cuenca de los Llanos Orientales, la Guajira y algunos campos pequefios ubicados en
el interior del pais. Por otro lado, se estima que la demanda de gas natural alcanzard un crecimiento
promedio afio de 2,2 % entre 2015 y 2035, pasando de 1060 a 1707 GBTUD (Giga BTU por Dia);

por lo que se hace necesaria la busqueda de estrategias que cubran la creciente demanda nacional

(UPME, 2016).

El Ministerio de Minas y Energia de Colombia (MME, argumenté: “Las oportuni-
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dades de dinamizar los campos menores es grande, el 80 % de la produccion de gas natural de
ECOPETROL S.A. se basa en 20 campos y tiene 300; se deberia analizar la viabilidad de estos
280 campos para aumentar las reservas del pais”. Se denomina campo menor aquel con menos de
1 MPCD y generalmente, no se consideran en la oferta de gas natural. La razén por la cual no es
considerado se relaciona principalmente con el hecho que no es financieramente rentable instalar
una planta de tratamiento de gas natural para una cantidad tan pequefia de gas de produccidn, lo
que obliga al productor a enviarlo a tea para ser quemado o ingresarlo a red de transporte incu-
rriendo en cuantiosas sanciones debido que la planta de tratamiento de destino debe acarrear con

los problemas que genera el arrastre de liquido por la corriente de gas, los cuales se muestran en la

Figura[2]

Para que el gas proveniente de campos menores pueda ser incluido a la red de transporte
con destino al consumidor final en hogares, vehiculos o industrias; éste Gltimo debe cumplir con
ciertas especificaciones de calidad, que varian de acuerdo con la reglamentacién de cada pais o
regién. En Estados Unidos las establece la Federal Energy Regulatory Commission — FERC y en
Colombia es la Comision de Regulacion de Energia y Gas - CREG, mediante la resolucion 071
del 03 de diciembre de 1999 y su actualizacion (resolucién 054 del 21 de junio de 2007). La Tabla
[2] presenta el resumen de las especificaciones de calidad que debe tener el gas natural en Estados

Unidos y Colombia para poder ser transportado y comercializado.

A fin de cumplir con los estindares de calidad de la Tabla [2] debe realizarse un pre-
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Figura 2. Problemas generados en una planta de tratamiento de gas natural por causa del arrastre
de liquido

tratamiento al gas natural, donde se retiran los hidrocarburos de cadena larga, para evitar la conden-
sacion del gas durante el transporte; adicionalmente se retiran o reducen compuestos inorganicos
tales como diéxido de carbono (CO,), sulfuro de hidrégeno (H,S), nitrégeno (N>), agua (H>0)
y otras impurezas; dichos compuestos son responsables de problemas operativos entre los que se
destacan la corrosion en tuberias, acidificacion del gas, formacion de hidratos y deposicién de par-
ticulas 2016)). El proceso convencional de separacién primaria de fases del gas natural se
realiza a presiones de operacidn cercanas a la atmosférica y posteriormente, el gas es recompri-
mido para su ingreso al sistema de transporte. Esta recompresion genera un alto costo debido a la
cantidad considerable de energia requerida para su funcionamiento; del presupuesto total asignado

a los pozos de produccidn, alrededor del 12 % se dirige exclusivamente al sistema de compresion
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Tabla 2
Especificaciones de calidad del gas natural en EEUU y Colombia (FERC, 2017; CREG, 2007)

Especificaciones Estados Unidos Colombia
Méximo poder calorifico bruto (HHV) 1150 BTU/ft? 1150 BTU/ft®
Minimo poder calorifico bruto (LHV) 967 BTU/ft? 950 BTU/ft?
Contenido liquido Libre de liquidos | Libre de liquidos
Contenido maximo de H»S 0,25 — 1,0 grano/ 100ft3 | 0,25 grano/ 100ft3
Contenido maximo de azufre 5 — 20 grano/100ft3 10 grano/100ft>
Contenido maximo de CO,, %vol 3% 2%
Contenido maximo de N,, %vol 3-4% 3%
Contenido maximo de inertes, %vol 3-4% 5%
Contenido maximo de oxigeno, %vol 0,2 % 0,1 %
Contenido maximo de vapor de agua 7 libra/10%ft3 6 libra/10°ft3
Temperatura méxima de entrega 120 °F 120 °F
Temperatura minima de entrega 40 °F 45 °F

(CREG, 2016)). Una alternativa seria realizar la separacién de liquidos del gas natural a alta pre-
sion; teniendo en cuenta que, dentro del pozo el gas se encuentra a una presion entre 5 — 12 MPa y
los gasoductos operan entre 7 — 10 MPa. Sin embargo, la separacion a alta presién es un proceso
complejo que requiere un andlisis tanto de la termodindmica como de los principios fenomenol6-
gicos. Estudios experimentales (Bymaster et al., 2011} Austrheim et al., [2008)) demuestran que la
eficiencia de separacion gas—liquido es altamente dependiente de la presién de operacién dentro
del separador debido que, a medida que esta variable aumenta, la diferencia de densidades entre
la fase liquida y gaseosa disminuye igual que la tension superficial, ocasionando la formacién de
gotas de menor tamafio que son arrastradas por la fase gaseosa lo cual dificulta, o en algunos casos,

imposibilita la separacion.
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Desde hace ya varias décadas, ha sido utilizada la simulacién numérica para estudiar feno-
menos presentes en procesos de ingenieria, esta técnica permite confirmar, refutar o actualizar los
disefios convencionales, sustentados en experiencia de campo o suposiciones que generan sobre—
especificaciones en los equipos o fallas en los procesos. La Dindmica de Fluidos Computacional
(CFD), combina modelos matematicos, condiciones de frontera y métodos de discretizaciéon pa-
ra realizar investigaciones académicas e industriales (Ghaffarkhah et al., 2016; Xu et al., [2016;
Kharoua et al., [2013; [Laleh et al., 2011). En el caso de la separacion de fases del gas natural, la
simulacion numérica ha sido una herramienta util a la hora de estudiar condiciones de alta pre-
sion, costa afuera o a nivel submarino; para las cuales, hacer experimentacion resultaria altamente
complejo, costoso y/o peligroso. Por tal motivo, la presente tesis doctoral pretende acercarse cada
vez maés al entendimiento del comportamiento real de los sistemas de separacion que operan a alta
presion, teniendo siempre como meta futura la posible implementacion de estos equipos y condi-

ciones de operacion en la industria de OGP (Oil, gas & Petrochemical).

Organizacion de la tesis

Estudiar el gas natural puede ser un proceso tan exhaustivo y profundo como la disponi-
bilidad de tiempo para investigar lo permita, por lo tanto, cobra importancia la delimitacion del
alcance de la tesis. La Figura [3| muestra las diferentes escalas sobre las cuales fue realizado el
estudio numérico de la separacion de fases del gas natural. Para efectos de comprensién de la in-

vestigacion estas escalas fueron divididas en tres: Micro, Meso y Macro escala.



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 50

Micro escala Meso escala Macro escala
(Capitulo 3) (Capitulo 6) (Capitulos 7y 8)

Figura 3. Escalas de la separacion de fases del gas natural estudiadas en la presente investigacion

De manera preliminar, la Introduccién y el Capitulo [I] presentan una caracterizacién del
proceso y los fluidos utilizados respectivamente. La Introduccién resume los antecedentes y el
problema al que se le va a hacer frente a través de la presente investigacion. En el Capitulo [I] se
realiza la validacion del cédlculo de las propiedades, asi como la seleccion de la mezcla de gas

natural que serd utilizada en ulteriores simulaciones; este Capitulo muestra la diferencia existen-
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te entre varias ecuaciones de estado, utilizando el simulador de procesos ASPEN-HYSYS® vs.s.

Posteriormente, en el Capitulo [2[ comienza el andlisis de micro escala (Figura (3)) o anélisis
molecular del gas natural. Como se mencion6 anteriormente, a medida que la presion de operacion
dentro del separador aumenta las gotas que se forman son mas pequefas, sin embargo la literatura
revela pocos estudios en los que se analice realmente cudl es ese tamafio de gota. Aqui se utiliza la
técnica de simulacién molecular en el software MATLAB® v2014 para encontrar el didmetro de
la primera gota de gas natural que se forma durante la transicién de gas a liquido y el tamafio final

que esta misma gota alcanza al llegar al equilibrio a las condiciones termodindmicas dadas.

Los Capitulos[3]y {] son los precedentes tedricos para las simulaciones numéricas utilizando
Dindmica de Fluidos Computacional (CFD): en el Capitulo [3] se realiz6 el estado del arte de los
sistemas de separacion gas—liquido, los accesorios utilizados para mejorar la eficiencia de separa-
cidn, asi como los avances y vacios que permitieron justificar la presente investigacion; el Capitulo
M| presenta todos los modelos matemadticos y numéricos utilizados en las simulaciones multifasicas

tanto en estado estable como transitorio.

En el Capitulo[5]se hizo un salto a la meso escala (Figura[3)), especificamente el analisis de
los accesorios promotores de coalescencia, es decir, con el resultado del tamafio de gota obtenido
en el Capitulo 2] fue simulado un eliminador de niebla tridimensional tipo wire mesh utilizando el

modelo de medio poroso de ANSYS-FLUENT® V16. Adicionalmente se realizé el estudio de Ia
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eficiencia de remocion de gotas de liquido a alta presion en un eliminador de niebla bidimendional

tipo vane pack.

Los Capitulos|[6]y[7] proporcionan el cierre de la tesis mediante el estudio numérico de un se-
parador gravitacional y uno tipo ciclén cilindrico respectivamente utilizando ANSYS-FLUENT® v19.
Después de la validacion con datos experimentales de cada uno de los equipos de separacion, se
analizaron ciertas variables de respuesta a diferentes condiciones de presion de operacion y flujo

molar de la mezcla gas—liquido.

Finalmente, el Capitulo[§]es la recopilacién de las conclusiones y recomendaciones discri-

minadas por capitulo debido que, en su mayoria, cada uno tiene su propia seccion de resultados.
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1. Caracterizacion del gas natural

En el contexto de la separacion de fases gas—liquido a nivel industrial, el disefio de equi-
pos y plantas de procesamiento a alta presion depende en gran medida del calculo correcto de las
propiedades de los fluidos involucrados. Dicho célculo se realiza mediante ecuaciones de estado
(EOS) o con la ayuda de correlaciones empiricas (Guo and Ghalambor, 2012; Shoaib et al., |[2018)).
Las curvas de equilibrio termodindmico revelan importantes propiedades de la mezcla: ademads de
los puntos de burbuja y rocio, la zona donde el liquido y el gas coexisten en el equilibrio y, en
consecuencia, el intervalo de presidn y temperatura de operacion sobre el cual es posible realizar
la separacion de fases (Jia et al., [2017). Las ecuaciones de estado cubicas de Soave—Redlich—
Kwong [1972| (SRK) y Peng and Robinson| (1976) (PR) son ampliamente aceptadas y utilizadas
en aplicaciones académicas e industriales para el cdlculo de propiedades termodindmicas del gas
natural (Austrheim et al.l [2007; [Laleh et al.l [2011). Adicionalmente, Kunz and Wagner| (2012)
desarrollaron una ecuacién de estado especifica para el gas natural, denominada GERG2008, por
el acronimo de Groupe Européen de Recherches Gazieres y el afio en el que fue desarrollada; esta

ecuacion se basa en el concepto de multi—fluido y es explicita en la energia libre de Helmholtz.

1.1. Ecuaciones cibicas de estado
Las ecuaciones cubicas de estado son explicitas en la presion o en el factor de compresi-
bilidad, lo que les otorga una estructura matemadtica simple y, en consecuencia, su uso perenne

en ingenieria (Galatro and Marin-Cordero, [2014). Normalmente, estas ecuaciones tienen la misma
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forma general (Poiling et al.,[2004), tal como se muestra en las ecuaciones (I)) y (2).

RT a
P= — 1
V—b VZ+ubV +wb? M
2> —(1+B*+uB*)Z* + (A* +wB** —uB* —uB**) Z
—A*B* —wB*? —wB3 =0 )
donde

X aP
A= (3)

bP
* - 4
RT 4

Siendo P la presion, T la temperatura, V el volumen molar de la mezcla y R la constante
universal de los gases en unidades correspondientes. El valor de los pardmetros u, w, a 'y b se defi-
nen de acuerdo con las propiedades pseudo—criticas y reducidas de la mezcla (P, T, T,) asi como

del factor acéntrico de Pitzer and Curl Jr{ (1957)), w; tal como se observa en la Tabla[3]

1.1.1. Reglas de mezcla para las ecuaciones cuibicas de estado. Los pardmetros
a y b de las ecuaciones cubicas de estado requieren reglas de mezcla. El pardmetro b representa

el volumen molar efectivo; para el caso de mezclas que contienen moléculas de tamafio similar, es
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Tabla 3
Pardmetros de las ecuaciones de estado ciibicas (|Poiling et al., 2004)

Ecuacion | u | w | b a
0,42748R>T?2 [ 1/2\12
)
0,08664RT; ) )
SRK 110 =B F )
donde fp =0,48+1,574w — 0,176
0,45724R>T2 1/2\12
PR | | vomse | SR [ (1-777))
i donde f = 0,37464 + 1,542260 — 0,26992>

posible expresar la regla de mezcla segin la ecuacién (5).

b= inbi (5)

Donde x se utiliza como una variable de composicion genérica aplicada a las raices mate-
méticas de liquido y vapor. El pardmetro a representa las interacciones moleculares de la mezcla,
por lo tanto, se debe prestar especial atencidn a su interaccion con la energia interna de la mezcla
(U). La funcién generadora para la energia interna indica la siguiente relacién (Elliott and Lira,

1999):

U-Us  ap
RT RT

(6)

En una mezcla binaria existen tres tipos de interacciones para las moléculas 1 y 2: la molé-
cula interactuando consigo misma (1-1; 2-2) o una molécula interactuando con la otra (1-2). Para
un fluido aleatorio, la probabilidad de encontrar una molécula (1) es la fraccién de dtomos (1), xi.
La probabilidad de una interaccion 1-1 se denomina probabilidad condicional, esta probabilidad

se calcula como el producto de las probabilidades individuales, por lo tanto, la probabilidad de una
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interaccion 1-1 es x%; la probabilidad de una interaccién 2-2 es x%; la probabilidad de una interac-
cién 1-2 es x1x, y la probabilidad de una interaccion 2—1 es también xyx;. Si las interacciones de
atraccion se caracterizan por aji, ax y ajo; la regla de mezcla para a viene dada por la ecuacion
(7).

U—U¥ = —ap = —p (xjan + 2xi1x2a12 + x3a2) )

La forma simplificada de la ecuacién (7)) es representada mediante las ecuaciones (8)) y (9):

a = Zinxjaij (8)
i

aij = (aia)"* (1~ ki) ©)

Donde k;; representa el parametro de combinacion binaria, el cual puede encontrarse tabu-

lado en la literatura Knapp (1982)).

Otra forma de representar las reglas de mezcla de las ecuaciones cubicas de estado es a
través de las desarrolladas por [Wong and Sandler| (1992), las cuales se describen a continuacion.
El segundo coeficiente del virial de cualquier ecuacién cubica de estado estd relacionado con los

pardmetros de término atractivo (a) y volumen molar efectivo (), a través de la siguiente relacion:

Baj:b—kf (10)
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Debido que la mecdnica estadistica revela que la dependencia de la composicion del segun-

do coeficiente virial de la mezcla es cuadratica, es posible escribir

a a
b= Y Y wix; (b_ﬁ>i,~ (11)

Donde x representa la composicién y (b — %) ij la composicion independiente del segundo

coeficiente virial cruzado de la ecuacion de estado cubica, dado por

= : L (1— k) (12)

Donde k;; es el parametro de interaccion binaria del segundo coeficiente virial. En la ecua-
cién (I2) se cumple que k;; = kj; = 0. La segunda relacion entre los pardmetros a y b de las
ecuaciones cubicas de estado se genera al considerar la funcién en exceso de la energia libre de
Helmholtz AZ para el limite de alta densidad (fase liquida), es decir, calculando la energfa libre de

Helmholtz en exceso a presion infinita desde una ecuacién de estado hasta un modelo de solucién

liquida A% (x):
. [AE AE (x)
Donde o es una constante dependiente de la ecuacion cubica de estado (SRK: o = —In2,
PR: 0 = —0,623) y « es el pardmetro reducido de a: & = ;7 el subindice i corresponde a los

valores del componente i como componente puro.
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El limite de presion infinita en una ecuacion de estado corresponde a la suposicion de que
en la solucidn liquida, las moléculas estd tan juntas que no hay volumen libre l}grc}o V = b. Por otro
lado, las expresiones para AF (x) las soluciones liquidas, son derivadas normalmente de los mode-
los de lattice, con la suposiciéon de que no hay sitios disponibles. Estas suposiciones parecen ser
aproximadamente equivalentes Wong and Sandler (1992); Coutsikos et al.| (1995) y, en consecuen-

cia, la informacion de un modelo de solucién liquida puede incorporarse a una ecuacién de estado

tomando el limite de presion infinita en la funcién de energia libre de Helmholtz en exceso.

Wong and Sandler| (1992), suponiendo que A es relativamente insensible a la presion,
aceptaron que las expresiones de energia libre de Helmholtz existentes para soluciones liquidas
(expresiones G (x) a bajas presiones), podrian usarse en sus reglas de mezcla; as

AL() _ GE ()

14
RT RT (14)

Por lo tanto, para la fase liquida, el valor de AE (o GE ) obtenido de la ecuacioén de estado
(con las reglas de mezcla de|Wong and Sandler (1992) debe ser la del modelo de solucién liquida
seleccionado y descrito por G (x). La ecuacién (T4) permite resolver las ecuaciones (T0) a (T3))
para los pardmetros de mezcla a y b de las ecuaciones ctbicas de estado con un valor dado de k;;,

en términos de x;, a; y b;.
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1.2. Aproximaciones basadas en multi-fluidos

Las aproximaciones basadas en multi-fluidos utilizan ecuaciones de estado en su forma fun-
damental para cada componente de la mezcla junto con funciones desarrolladas para las mezclas
binarias de los componentes, a fin de tener en cuenta el comportamiento residual de la mezcla
(Kunz and Wagner, 2012). La ecuacion de estado denominada GERG2008 se basa en estas apro-
ximaciones y permite calcular las propiedades termodindmicas de 21 componentes del gas natu-
ral. La Tabla 4 presenta el listado de los 21 componentes utilizados para desarrollar la ecuacion
GERG2008, con sus respectivas ecuaciones de estado cuando se encuentran puros y los intervalos

de presion y temperatura que aplican a cada uno de ellos.

La aproximacién multi-fluidos explicita en la energia libre de Helmholtz A, que es fun-
cién de la densidad p, temperatura T y el vector de composiciéon molar X, tiene la forma general

mostrada en la ecuacion (I3)).

A(p,T,X) =A°(p,T,%) +A" (p,T.%) (15)

Esta ecuacion se divide en dos términos: A°, componente de la mezcla como gas ideal a
determinados valores de p, T', X; y A", componente residual de la mezcla. Con el fin de facilitar el

modelado se utiliza la forma adimensional de la energia libre de Helmholtz:

o(6,7,X)=a’(p,T,X)+a" (8,7,X) (16)
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Donde a’ corresponde al componente la energia libre de Helmholtz adimensional conside-

rando gas ideal, en funcién de p, T, X, asi:

N

o’ (p,T.%) =Y xi[og; (p,T)+ Inxj] (17)
i=1

La energia residual adimensional es representada por la ecuacion (18).

N
o (8,7,%) =) xit);(8,7)+ A" (8,7,%) (18)
i=1

A
o= R (19)

p
0= 20
pr (%) e

_T5 @)

= 2D

Donde 6 es la densidad reducida de la mezcla, 7 es el inverso de la temperatura reducida de
la mezcla y N el nimero mdximo de componentes presentes en la mezcla. o, es la parte residual
de la energia libre de Helmholtz reducida para el componente i y A" es la funcién generadora. La

ecuacion ((18) tiene en cuenta el comportamiento residual de la mezcla evaluado a las propiedades

reducidas 0 y 7. Otra forma de representar la energia libre de Helmholtz residual es mediante la
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ecuacion (22)); donde el primer término corresponde a la contribucidn lineal de la energia libre de
Helmholtz residual reducida de las ecuaciones de estado de cada sustancia pura, multiplicada por

las fracciones molares x; y la doble suma del siguiente término equivale a la funcién generadora.

"(0,1,X) Zx, 2 (0,7T)+ Z Z x,x]F,]alJ (8,7) (22)

i=1 j=i+l

La forma adimensional de la energia libre de Helmholtz como gas ideal del componente i

en la ecuacion (17)), se define como:

R* T.i Lei
o (p.T) = n (pi) x [”3“ oo sl (?)}
c,i

+
T. . T,
Z noixln ( senh ( 01,3%) D - Z Moi xln ( cosh <“gi73%) D (23)
k=57

k=4.6
o o
Donde p.; y T:; son los pardmetros criticos de los componentes puros; n 0i2> Moi 3

oi,1° n
no. . v Vg 3 son constantes del modelo, encontradas en|Kunz and Wagner| (2012). Para una funcion
generadora binaria especifica, el factor ajustable F; ; normalmente se representa como uno si la

mezcla binaria existe y cero si no existe. La parte residual de la energia libre de Helmholtz para el

compuesto como gas ideal se representa por medio de la ecuacién (24):

Kpoyi Kpot,i+Kgxp,i Cor
. . . . S oi,
o (8,7)=") Ni O deik gloik - ) i x 8%k glotk ™0 (24)
k=1 k=Kpo1,i+1

La funcién @;(6,7) de la ecuacién (22) la cual depende unicamente de las variables de
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mezcla reducidas 8 y T es representada de la siguiente manera:

KPol Jij

of;(8,7) Z nyj x OMikgliik 4
KPol,i+KExp i

Ngi 0%k gloikexp [ Nijx (6 _gij,k)z —Bijx (6 — '}’ij,k)} (25)

k=Kpoy i+1

Las variables reducidas de la mezcla 0 y 7 se calculan como funciones reductoras con base

en la composicién dependiente de la densidad (26) y temperatura de la mezcla (27).

N—-1 N

xi+x;i 1 1 1
Z Z 2x,'xj[3v’,'j}/v’,j ! J g —1+—1 (26)
=15 Bapitxi8 \pi - pl,

2
A

1 [\Hﬂz

1
Pe.i

Xi+X;j L

ZX Tcz+ Z Z 2)szjBTzﬂ’Tz] (Tc,iTc,j>2 27)

i=1 j=i+l1 ﬁTz]l+ J
Los pardmetros binarios f3,;; y %,i; de la ecuacién (26) y Br,; y ¥r,; de la ecuacion (27);

asi como los pardmetros criticos p.; y 7. ; se encuentran tabulados en Kunz and Wagner (2012).

1.2.1. Reglas de mezcla. Para las mezclas binarias de los componentes presentes
en GERG2008, se utilizan cinco reglas de mezcla (Kunz and Wagner, 2012)), las cuales se resumen

en la Figura4]
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Figura 4. Reglas de mezcla para cada una de las posibles mezclas binarias: 1. Funciones
generadoras binarias especificas; 2. Funcién generadora generalizada para alcanos importantes; 3.
Funciones reductoras ajustadas, sin funcién generadora; 4. Reglas de mezcla lineales, sin ajuste y
5. Reglas de mezcla de Lorentz—Berthelot, sin ajuste (Kunz and Wagner, 2012))
1.3. Mezclas de gas natural y curvas de equilibrio

Cuando se piensa acerca de la procedencia de las propiedades termodindmicas de los fluidos
que serdn utilizados en la separacion de fases del gas natural a alta presion, surgen preguntas como:
(Qué EOS utilizar para el cdlculo? o ;La ecuacién de GERG2008 es lo suficientemente robusta
para superar las cldsicas ecuaciones de SRK y PR? y, de ser asi ; Tanta robustez es necesaria? La
unica forma de resolver estas y otras inquietudes es comprobar la efectividad de cada una de las

ecuaciones de estado, con énfasis en el problema que se desea resolver, es decir, mezclas de gas

natural procedentes de campos menores con potencial para separacion a alta presion.

Por esta razoén, las tres ecuaciones de estado fueron validadas para varias mezclas de gas
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natural en el intervalo de presion de operacion entre 4 y 10 MPa; con datos experimentales prove-
nientes de la recopilacion de 36 mezclas reales y sintéticas realizada por |Valiollahi et al. (2016),
de las cuales, 23 poseen los componentes disponibles en la ecuacion de estado de GERG2008 y
5 de ellas cuentan con alto potencial de separacion a alta presion segin el andlisis experimental
de las curvas de equilibrio. La Tabla [5| muestra el porcentaje molar de las mezclas de gas natural

seleccionadas de acuerdo con los criterios nombrados anteriormente.

El trabajo realizado por|Valiollahi et al. (2016) recopila datos experimentales de puntos cri-
condentérmicos y criconderbdricos, asi como curvas de burbuja y rocio. Para la construccion de las
curvas de equilibrio de las cinco mezclas de la Tabla[5]se utiliz6 el software de procesos ASPEN—
HYSYS® Vv838. La Figura |5| presenta los valores experimentales y el resultado de los cdlculos
utilizando las ecuaciones de estado de SRK, PR y GERG2008 para cada una de las mezclas de
gas natural de la Tabla[5] Cada Grifica viene acompanada del porcentaje de error absoluto de cada

punto, lo cuales son mostrados en la Tabla [6]

En el caso del punto cricondentérmico, se observa que para tres de las cinco mezclas expe-
rimentales, se presenta el menor error absoluto utilizando la ecuacién de estado de GERG2008. El
maximo porcentaje de error alcanzado se obtuvo utilizando la ecuacién de PR en el gas 4 (0,91 %).
Sin embargo, debido a los valores tan bajos de error absoluto, se considera que no es pardmetro
de comparacion suficiente para la seleccion de una ecuacién de estado y por lo tanto es necesario

analizar otras propiedades termodindmicas. Un comportamiento similar se observa en los puntos
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Figura 5. Puntos experimentales Valiollahi et al.[(2016) y valores calculados del punto a)
cricondentérmico y b) criconderbérico para cada mezcla de la Tabla|§|

criconderbdricos; a pesar de tener menor cantidad de informacién experimental, el maximo por-

centaje de error es de 4,36 % utilizando la ecuacion de estado de PR.

De nuevo, a la luz de esta informacién, cualquiera de las tres ecuaciones de estado seria
adecuada para calcular los puntos criconderbérico y cricondentérmico, por lo que no es suficiente
para tomar una decision; es necesario estudiar el comportamiento de la presion en funcién de la
temperatura para cada una de las mezclas de la Tabla[5] comparado con las curvas experimentales;

tal como se muestra en la Figura 6]

Las curvas de equilibrio de la Figura [f) muestran que a bajas presiones todas las ecuaciones
de estado analizadas poseen una buena correlacion con los datos experimentales, por lo tanto se
considera indiferente la ecuacién con la cual se calculen las propiedades termodindmicas de las

mezclas, es decir, las tres funcionan con porcentajes de error relativamente bajos. Sin embargo,
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si el objetivo es operar sistemas de separacion a alta presion (4 MPa en adelante), no todas las
ecuaciones de estado son adecuadas, como es el caso de la ecuacién de Peng—Robinson, donde
en ninguna de las curvas de rocio calculadas se represent6 el comportamiento real de la mezcla;
especialmente cerca de los puntos cricondentérmicos y criconderbdricos; es en esta dltima variable
que la ecuacién de Peng—Robinson alcanzé el méximo porcentaje de error de 4,36 % para el gas 4,

de acuerdo con lo reportado en la Tabla 6]

Descartando la ecuacion de estado de Peng—Robinson para el célculo de las curvas de rocio
de mezclas de gas natural a alta presion, la Figura [6l muestra que a pesar de no existir una dife-
rencia significativa entre las dos ecuaciones de estado restantes, la cuva de rocio calculada con
la ecuacion de GERG2008 es la que mejor correlaciona los datos experimentales de la literatura;
dicha tendencia es mds evidente para los gases 2, 3, y 4. Como un caso especial, el gas 5 comienza
con una tendencia favorable para la ecuaciéon de GERG2008, y a medida que la presiéon aumenta,
la ecuacion de Soave-Redlich-Kwong se acerca mas al comportamiento real en una pequefia sec-
cién de la curva de rocio. Desafortunadamente, no hay datos experimentales en la regién del punto

criconderbarico.

1.3.1. Seleccion de la mezcla a utilizar. De acuerdo con el andlisis realizado en el
presente capitulo, se decidié adoptar la mezcla sintética de gas natural nimero 3 (Figura|/)) de la

Tabla[5|para el anilisis de la separacion de las fases gas—liquido a alta presién|Jiménez et al.| (2019).
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La razén para ser escogida fue debido que su composicién es parecida con la de los campos
menores colombianos, es decir, un gas seco. Adicionalmente, esta mezcla posee un amplio inter-
valo de presiéon de operacion, lo que permite analizar varias condiciones dentro de los procesos
de separacion. Las condiciones de operacion propuestas para las simulaciones numéricas subse-
cuentes se muestran en la curva de equilibrio del gas seleccionado (Figura[/): proceso isotérmico
a 260K operando a 2, 4 y 7 MPa; estas condiciones fueron seleccionadas debido a la necesidad
de analizar sistemas a baja, media y alta presion con fines de comparacion de los resultados ob-
tenidos. La Tabla [7| presenta las propiedades termodindmicas promedio de las fases presentes en
el gas 3, calculadas con el simulador ASPEN-HYSYS™ V8.8 y utilizando la ecuacién de es-
tado de GERG2008. Estas propiedades promedio de las fases liquida y gaseosa son introducidas
en el simulador de Dindmica de Fluidos Computacional, como requisito del modelo matematico

multifase.
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Tabla 4

68

Componentes gas natural con sus respectivas EOS del componente puro (Kunz and Wagner, 2012

Sustancia Pura

EOS de referencia

Intervalo de validez

T(K) | Py (MPa)
Componentes principales
Metano Klimeck7(2000) 90 - 623 300
Nitr6geno Klimeck7(2000) 63 - 700 300
Dio6xido de carbono Klimeck7(2000) 216 - 900 300
Etano Klimeck7(2000) 90 - 623 300
Alcanos secundarios
Propano Span and Wagner7(2003) 85-623 100
n-Butano Span and Wagner22003) 134 - 693 70
i-Butano Span and Wagner7(2003) 113-573 35
n-Pentano Span and Wagner7(2003) 143 - 573 70
i-Pentano Lemmon and Span7(2006) 112 - 500 35
n-Hexano Span and Wagner: (2003) 177 - 548 100
n-Heptano Span and Wagner7(2003) 182 -523 100
n-Octano Span and Wagner7(2003) 216 - 548 100
n-Nonano Lemmon and Span|(2006) | 219 - 600 800
n-Decano Lemmon and Spanz2006) 243 - 675 800
Otros componentes secundarios
Hidrégeno Kunz and Wagner22012) 14 - 700 300
Oxigeno Span and Wagner22003) 54 - 303 100
Monéxido de carbono | [Lemmon and Span7(2006) 68 - 400 100
Agua Kunz and Wagner (2012) 273 - 1273 100
Sulfuro de Hidrégeno | [Lemmon and Span|(2006) | 187 - 760 170
Helio Kunz and Wagner (2012) | 2,2 - 573 100
Argén Span and Wagner7(2003) 83 -520 100
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Tabla 5

69

Porcentaje molar de las mezclas de gas natural seleccionadas para la validacion de las ecuaciones
de estado SRK, PR y GERG2008 (|Valiollahi et al., 2016))

Tabla 6

Gas ID Gas1
Ref. | Jarne et al.

CH, 84,446
N, 0,772
CO, 1,7
C>Hg 8,683
C3Hg 3,297
nCyHg 0,589
iC4H 1o 0,293
nCsHy, 0,086
iCsHy» 0,084
nCeH4 0,05
nC7H¢ 0
nCgHg 0

Gas 2 Gas3 Gas 4
%M;z)rch et al.xM;z)rch et al.*Avila et ali
96611 | 93,6 | 83,3482 |

0 0 5,651
0 0 0,284
0 2,630 7,526
0 1,49 2,009

1,475 1,49 0,52

1,527 0,795 0,305

0,385 0 0,144

0 0 0,12

0 0 0,068
0 0 0,0138
0 0 0,011

Gas 5
Jarne et al.
69,114

1,559

25,908

2,62
0,423
0,104
0,105
0,023
0,034

0,11

0
0

Error absoluto de los puntos cricondentérmicos y criconderbdricos usando las ecuaciones de es-
tado PR, SRK y GERG2008; comparado con Valiollahi et al.|(2016|)

CricT(K) Gasl | %e | Gas2 | %e | Gas3 | %e | Gasd | %e | Gas5 | %e

Exp. Valiollahi et al.22016) 2614 | — 2683 | —|2784| — 2735 —|2522| —

PR R 259,41 0,77 | 266,2 | 0,78 | 276,1 | 0,83 | 271 | 0,91 | 251,4 | 0,32

SRK 261 267,8 | 0,19 | 277,8 | 0,22 | 273,2 253,21 0,40
GERG2008 260,9 | 0,19 | 268,7 278,6 273 | 0,18 | 252,7

CricB(MPa) Gasl | %e | Gas2 | %e | Gas3 | %e | Gas4d | %e | Gas5 | %e

Exp.[Valiollahi et al/(2016) | 8,18 | —| —| —| —| —[ 923 —| —| —

PR R 8,134 | 0,56 | 9,269 | — 9902 | — |8,828|4,36 7,595 | —

SRK 8,247 10,82 1 9466 | — | 10,11 | — | 9,02 7,606 | —

GERG2008 8,218 9459 | — | 10,09 | — (8,999 |250]759% | —
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Figura 7. Curva de equilibrio seleccionada para el estudio de la separacion de fases del gas
natural incluyendo los puntos de operacion
Tabla 7
Propiedades de la mezcla utilizada en las simulaciones numéricas
F Fase liqui
Prop. | Unidad ase gas ase liquida
2 MPa 4 MPa 7 MPa 2 MPa 4 MPa 7 MPa
MW kg/kmol 17,78 17,5 17,59 57,23 49,44 40,69
Cp J/kg-K 2274 2576 3257 2233 2351 2567
p kg/m> 17,7 37,51 74,82 607,1 568,2 504,6
K W/m-K 0,02905 0,03166 0,03657 0,1031 0,09665 | 0,08972
u kg/m-s | 1,04x107° | 1,1x107° | 1,25x107° | 2,257% 1,7574 1,274
H J/kmol | -7,89x107 | -7,91x107 | -8,01x107 | -1,54x10® | -1,24x10® | -1,4x108
S J/kmol-K | 153743,66 | 146545 | 139207,26
o - 0,2057
P MPa 4,7388
Vem m/kg | 5,95x1073 | 6,05x1073 | 6,02x1073
Tem K 208,4
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2. Comportamiento molecular del gas natural
En el contexto de las escalas del proceso de separacion de fases del gas natural a alta presion de
la Figura [3] la primera es la Micro escala. En este capitulo se describen los principios tedricos
que rigen el proceso de formacién de gotas de condensado en una corriente de gas a determinadas
condicciones termodindmicas. Este andlisis se ha dividido en dos etapas, a saber: nucleacion, y
posterior crecimiento de la gota hasta un valor de equilibrio. La nucleacién ha sido evaluada desde
una aproximacion molecular, mientras el crecimiento se basa en una aproximacion de medios con-

tinuos.

2.1. Formacion de una gota de liquido
La formacién de una gota de condensado de gas natural es el resultado de tres etapas fun-

damentales (Figura 8)):

1. Supersaturacion: Se define como un estado de no-equilibrio o estado metaestable en una
mezcla gas—liquido, es decir, el gas tendrd en ese instante mds moléculas por unidad de vo-
lumen que las que deberia tener en el equilibrio a esas condiciones de presion y temperatura.
Este estado metaestable genera, por lo tanto, una formacién espontdnea (debido a fluctuacio-

nes térmicas) de “embriones” de fase liquida (Kalikmanov et al., 2007).

II. Nucleacion: Estos embriones, resultado de la aglomeracién de moléculas, forman lo que se

llama clusters o nucleos de diferentes formas, y tamanos del orden de nanémetros (Kalik-
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manovl, [2013)).

Ill. Crecimiento de gota: Una vez formado el nucleo, el nimero de moléculas aumenta y la
gota crece hasta alcanzar el equilibrio termodindmico; pasando de un tamaifio del orden de

nandémetros al orden de micrometros (Pathak, 2013)).

3 . o
L o0
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ool | 2
= i 3
sd ; | »s _ ~
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y/] n m

Figura 8. Etapas para la formacién de una gota de condensado de gas natural: I) Supersaturacién
Fuentes-Osorio et al.[(2018]), IT) Nucleacién homogénea y IIT) Crecimiento de gota

2.1.1. Supersaturacion. La formacion de gotas de condensado en mezclas de gas
natural se relaciona con condiciones termodindmicas en las cuales un sistema se encuentra en un
estado de equilibrio metaestable, es decir, con niveles bajos de energia libre de Gibbs pero con
la posibilidad de obtener niveles todavia menores. En la Figura [8}7) los puntos A y B represen-
tan estados con niveles bajos de energia libre de Gibbs. Adicionalmente, el estado A se denomina
metaestable y corresponde a una estabilidad condicionada a posibles perturbaciones que generen
estados de mayor estabilidad. En el punto B el sistema se encuentra en un minimo global o estado
estable. Para que el sistema pase del estado A al estado B, es necesario superar una barrera ener-

gética hasta el punto C considerado maximo local o estado inestable (Fuentes-Osorio et al.,|[2018)).



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 74

Una forma sencilla de entender el concepto de metaestabilidad es mediante la compresion de un
vapor hasta la presion p¥ que excede la presion de saturacion a determinada temperatura pgg (7).
Bajo esta condicion, las moléculas potencialmente condensables tienen un potencial quimico en la
fase liquida u! mds bajo que en la fase vapor p1". La condicién para que la fase gaseosa se condense

€S

A= p¥ (p*,T) = (p*,T) >0 (28)

A partir de la ecuacién (28), Kalikmanov| (2013) defini6 la supersaturacion (S) como:

u'(p",T) —u(T)

kT (29)

S=-exp

Donde p** y kg son el potencial quimico de saturacién y la constante de Boltzmann respectiva-

sat

mente. Desafortunadamente, u¥ y pu** no son directamente medibles. En este caso, nos valemos

de la ley de gas ideal y de la ecuacion de Gibbs—Duhem, asi:

= (30)

du = —sdT +vdp (31)
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Donde s y v son la entropia y el volumen de la gota respectivamente. Combinando las ecuaciones

(30) y (31), es posible aproximar la supersaturacién a la ecuacion (32):

(32)

La ecuacion (32) es vdlida tnicamente para sistemas de gas ideal. Para gases reales debe adicio-
narse un “coeficiente de ensanchamiento” f, que corrige la no—idealidad del sistema |Brennen and
Brennen| (2005). Entonces, para un sistema gaseoso real y multicomponente, es posible describir

la supersaturacion de la siguiente manera:

Wp

= Je(PsT) psar (T)

(33)

Donde y, corresponde a la fraccién molar de un componente de la mezcla en la fase vapor. En
resumen, la supersaturacion es la relacion entre la energia libre de Gibbs de un sistema en el estado
actual y un estado de equilibrio. Por lo tanto, si S < 1 no se presenta formacién de gotas y si § > 1

existe inestabilidad del sistema y posible aglomeracién de moléculas.

2.1.2. Nucleaciéon homogénea. Los modelos matemadticos que representan la nu-
cleacion homogénea se basan en cuatro teorias fundamentales: La primera, Teoria de Nucleacion
Clésica (TNC); desarrollada inicialmente por Lord Kelvin y Gibbs, supone que los nicleos forma-

dos son completamente esféricos y que las propiedades asociadas a los mismos tales como densi-
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dad, tension superficial entre otras son evaluadas a partir de métodos macroscépicos. Con relacion
a los avances en el desarrollo de esta teoria se destacan los trabajos de Katz and Wiedersich|(1977),
Girshick and Chiu (1990) y Wilemski| (1995). Sus resultados muestran que la TNC funciona bien
para sustancias puras y bajo nimero de moléculas; sin embargo, se presentan desviaciones con-
siderables cuando se tienen cadenas alifaticas o mezclas de multicomponentes (Merikanto et al.,
2007). A pesar de lo anterior, fue la TNC la que cimento las bases de los analisis de nucleaciéon mo-
dernos. La segunda es la Teoria Semi-Fenomenolégica (TSF); desarrollada inicialmente por |Fisher
(1967). Esta teoria sustenta que la principal desventaja de la TNC es considerar las propiedades
como macroscépicas, debido que éstas se basan en 1 x 10?3 moléculas mientras que, un nicleo
contiene entre 10 — 100 moléculas aproximadamente. Por lo tanto la TSF propone calcular algunas
propiedades utilizando termodindmica estadistica (Ford et al., {1993 Kalikmanov et al., 2007)). Ka-
likmanov| (2013) utiliz6 esta teoria para mezclas de gas natural a alta presion con resultados poco

satisfactorios.

La tercera, Teoria de Densidad Funcional (TDF), considera la gota como un fluido no ho-
mogéneo con perfil de densidad que varia desde el centro de la gota hasta un punto lejano en la fase
gaseosa. La teoria fue propuesta por|Oxtoby and Evans (1988), trabajos sucesivos demostraron que
el perfil de densidad genera una variacidn de la energia libre de Gibbs en términos de interacciones
moleculares y dependiente de la distancia al centro del nucleo (Oxtoby and Kashchiev, |1994; Ta-
lanquer and Oxtoby, [1995; Napari, 2000). Recientemente se han desarrollado trabajos enfocados

a mezclas gas—liquido con compuestos hidrogenados y nitrogenados de tipo isotropico (Mairhofer
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and Gross, [2017; Tankov et al., 2017; |Lutskol [2018)). Esto dltimo nos sugiere que no es recomen-
dable para su aplicacién a sistemas de gas natural. La teoria mds reciente se basa en Simulacién
Molecular (SM), donde las interacciones entre atomos o moléculas se analizan mediante modelos
potenciales que determinan las interacciones moleculares, utilizando técnicas como el Método de
Montecarlo (MC) o la Dinamica Molecular (DM) (Frenkel and Smit, 2001} |Chen et al., 2002; |Ro-
mero, 2012)). La simulacién molecular involucra un alto costo computacional en comparacién con

las demas teorias de nucleacion.

De acuerdo con lo reportado por |Fuentes-Osorio et al.|(2018)), los trabajos de nucleacién re-
lacionados con hidrocarburos se han realizado con mezclas de metano/nonano o metano/butano/nonano;
evidenciando el uso de las teorias citadas anteriormente, a excepcion de TDF. Por ejemplo, Kalik-
manov| (2013) hizo la comparaciéon de TNC y TSF con datos experimentales reportados en la
literatura (Luitjen, 1998} [Peeters et al., 2001); mostrando que el aumento de la presion del siste-
ma genera desviaciones considerables en la velocidad de nucleacién. Estudios de condensacion de
hidrocarburos pesados también han sido conducidos utilizando simulacién molecular con una des-
viacion de los resultados de hasta dos ordenes de magnitud aproximadamente (Chen et al., |2001]).

La subestimacién de los resultados en todos los trabajos citados sugiere que existe una variacion
relevante en el valor de la tension superficial microscépica real y estimada por métodos macrosco-

picos, especialmente cuando la presion de operacion es alta Braun et al. (2014).
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2.1.2.1. Modelo matemdtico. Durante el proceso de nucleaciéon homogénea, el ta-
mafio final de una gota de liquido depende tanto del nimero como el tamafio de los nucleos for-
mados, que a su vez dependen de las condiciones termodindmicas y de las caracteristicas quimicas
de las especies que se condensan. Estudios sugieren que los nicleos formados tienen tamaiios del
orden de nandémetros. La barrera de energia que debe superarse para que el sistema pase de un
estado metaestable a un estado estable, esta compuesta por la energia necesaria para el cambio
de fase (Ell-qm-d(,) y la necesaria para la formacion de la interfase gas—liquido (E,ension superficial)

(Santra et al., 2008]), asi:

AG = Eliquido + Etension super ficial 34

Donde AG es la energia libre de formacién del niicleo en funcién del nimero de moléculas (n),
representada por la funcién de Gibbs. En este proceso, no todas las aglomeraciones pueden consi-
derarse como nticleos, por esta razén debe estimarse la probabilidad (P) de que ocurra la formacién
de un nucleo dentro del sistema. Esta probabilidad se evalua mediante la feoria termodindmica de

fluctuaciones (Landau and Binder, 2014]), de la siguiente manera:

P ocexp [— A]S;(;)] (35)
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Kalikmanov| (2013) sugiere que en lugar de evaluar la probabilidad de formacién de nucleos, se

evalde la funcién de distribucién de los nicleos al alcanzar el equilibrio, p,, (1):

AG (n
pea () = prexp | -2 _ g exp [ BAG () (36)
kgT
Donde p; es una constante dependiente de Ty 8 = kBLT es el factor de Boltzmann (Hakala, [1961)).

La simulacién molecular es una técnica que puede ser usada en aplicaciones que involucran
escalas menores a 1 nm hasta escalas del orden de micrémetros. El método de MC posee ventajas
sobre la DM en cuanto a la velocidad de cédlculo cuando el tiempo de relajacion del sistema es
amplio (por ejemplo, equilibrio de fases). Tanto DM como MC a nivel molecular, involucran alto
esfuerzo computacional y generalmente estdn restringidos a unas miles de moléculas contenidas
en unas cuantas decenas de nanémetros (Sadus, 2002). El método utilizado aqui es el de MC. Por
otro lado, existe una diferencia considerable en el valor de una propiedad en las escalas macro
y microscoOpica, debido que las ecuaciones de estado reflejan el promedio de la propiedad en un
amplio periodo de tiempo. Por tal motivo, lo correcto es almacenar la informacion instantidnea de
un sistema microscépico y calcular los promedios de las propiedades de interés. La termodina-
mica estadistica brinda las herramientas para realizar dichos promedios gracias a los Colectivos
Estadisticos. Estos colectivos almacenan varios estados en los que difieren las posiciones (MC) o
velocidades (DM) de las diferentes gotas, con el fin de obtener una distribucion de probabilidad

adecuada. Existen diferentes colectivos que son aplicables dependiendo del tipo de sistema y de



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 80

las condiciones a las cuales se encuentra (Panagiotopoulos, 2002). Para mezclas de gas natural
a alta presion, los colectivos de nuestro interés son el de NPT (Nimero de moléculas, Presion y
Temperatura) y el colectivo de Gibbs (ten Wolde and Frenkel, 1998} Debenedetti, [ 1996)). En el
colectivo NPT, la presion, temperatura y nimero de moléculas permanecen constantes, mientras
que el volumen y la energia total varian para cada estado. En este sentido, la probabilidad de que

se genere un estado depende de la energia total £; y volumen del sistema V;, asi:

p_ P =B (Ei+pY))] 37
! OnpT

Donde Qnpr es la funcién de particion del colectivo. El colectivo de Gibbs es un esquema compu-
tacional que utiliza una caja de simulacién para cada fase sin interfase entre ellas. Para este en-
samble, la temperatura y el nimero total de moléculas es constante, y se puede elegir entre fijar la

presion o el volumen total (Panagiotopoulos, [2002).

El método MC requiere estimar la energia configuracional, para el célculo de las propieda-
des termodindmicas en un determinado colectivo. La estimacion se realiza mediante el potencial
molecular, que provee una prediccidn cercana a la realidad de la energia interna del sistema en
funcién de las coordenadas de las moléculas. La energia interna U se divide en un componente

intramolecular (I) y uno intermolecular (IV).

U= Uintra + Uinter (38)
\\I,./ \7‘7/
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A su vez, (I) contiene contribuciones locales (II) y no locales (I11):

I: Uintm = Ulocal + Unolocal (39)
11 171

(1) define la estructura molecular y depende de la posicion relativa entre dtomos. Estas interac-
ciones determinan la distancia de enlace entre 4tomos, el 4ngulo de enlace entre tres &tomos en un
mismo plano y la torsién de un d4tomo con respecto al eje formado entre dos dtomos adyacentes,

como se muestra en la ecuacién (40).

l k c 5
1 1 ;
1: Ugca =Y, Shka(l= DY ko (6~ 60>+ Y Y aicos (o)’ (40)
N - / - 4 N l:0
Distancia de enlace Angulo de enlace ~

Torsion atomica

Donde k; representa la constante de fuerza, / 1a distancia momentanea entre 4tomos y [ la distancia
de equilibrio; 0 es el 4ngulo formado por los tres dtomos y 6 el valor de equilibrio; ¢ es el dngulo

torsional y g; son constantes de torsién, mostradas en la Tabla[§][Ungerer et al| (2005).

Tabla 8
Pardmetros de potencial torsional de la ecuacion (@0) aplicable a moléculas C —CH, —CH, —C,
alcanos lineales del butano en adelante (Ungerer et al., 2005)

Cte. ap ai a as as as ag as as

Valor | 1000,35 2129,52 -303,06 -3612,27 2226,71 196593 -4489,34 -1736,22 2817,37

(111) corresponde a las interacciones intramoleculares entre &tomos 0 mondmeros separados
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entre si, por otros enlaces, tal como se muestra en la ecuacion (1)) (Allen and Tildesleyl 2012).

] y
112 Uotoca = 5 Y, X, tais (i) (41)

Donde uy;; (ij) es el potencial de fuerzas dispersas que depende de las distancias entre los centros
de interaccion de los dtomos i — j; el factor % se aplica para evitar interacciones duplicadas. En la
presente investigacion se consideran unicamente fuerzas de atraccion y repulsion, por lo que fue
utilizado el potencial de Lennard—Jones u;; para caracterizar el potencial de fuerzas dispersas, asi

(Ungerer et al., [2005; ten Wolde and Frenkel, |1998)):

12 6
G.. G..
Udis = UL] = 4Eij [(r_u) a <r_l]> ] (42)
ij ij

Donde o;; es un pardmetro de enlace, €;; un parametro energético y r;; la separacion entre dtomos.
Los pardmetros de interaccion entre particulas distintas se calculan usando la regla de mezclas de
Lorentz—Berthelot (Allen and Tildesley, |[2012).

(IV) se estima mediante la aproximacién molecular de pares (Contreras Camacho et al., [2002):

n o n
1A Uinter rl] Z Zudn kl (43)
k=11=1

Ademads del cdlculo de la energia de un sistema moléculas, es necesario evaluar la interaccion
entre cada uno de los d4tomos que los componen; lo que implica un alto consumo de recursos de

simulacién. Para disminuir el costo computacional, han surgido diferentes modelos para definir
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un pseudodtomo. En este trabajo fue utilizado el modelo TraPPE-UA (Transferable Potentials for

Phase Equilibria—United Atom) (Chen et al., 2001).

El método de MC est4 relacionado con la ocurrencia de diferentes estados que varian prin-
cipalmente en funcién de la posicion de las gotas en el sistema evaluado sin tener en cuenta la
velocidad. Para construir el colectivo, MC usa un método estadistico que transforma el sistema de
una configuracion a otra, de acuerdo a una probabilidad de transicién, seleccionada acorde al colec-
tivo requerido (cadena de Markov) (Ungerer et al., 2005)). Después de ser aceptada una cantidad de
cambios aleatorios en el sistema es posible garantizar que se ha obtenido un sistema representativo
del colectivo, y por lo tanto, es posible realizar otros cambios aleatorios donde se puedan calcular
las propiedades promedio. Dichos cambios de configuracion se denominan movimientos de Monte
Carlo, los cuales pueden ser estdndar o basados en sesgos estadisticos (Figura[9). Adicionalmente,
con el fin de disminuir el esfuerzo computacional fue desarrollada una metodologia para realizar

movimientos no aleatorios denominada sesgo configuracional (Ungerer et al., [2005; Smit, [1995).

Sin embargo, el método de MC por si solo no describe el tamafio del nucleo, por eso fue
utilizada la técnica de muestreo sombrilla, que consiste en adicionar un término ficticio a la energia
del sistema (i.e. un sesgo) en varias simulaciones llamadas ventanas; este potencial ficticio w;

depende del tamafio del nucleo (Késtner, 201 1)), asi.

E(r’=E ()" +wi(n) (44)
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Donde E (r)b y E (r)" son la energia del sistema con y sin potencial para sesgo respectivamente.
Utilizando el muestro sombrilla, la distribuciéon de probabilidad de formacién de nicleos puede

expresarse de acuerdo con la ecuacién @3)):

o P exp|—Bwi(n)
P = p L Bwi () @

Traslacion Rotacion Cambio de volumen

Vapor \_’/Liquido

Transferencia de moléculas

S, 9 &LD
Q\./ - O/Q.\e E
Configuracion inicial Giro de un atomo

of.i = .//‘w//‘

Reptacion

Pivote

Movimientos incluidos en el método de sesgo configuracional

Figura 9. Diagrama esquemdtico de los movimientos moleculares incluidos en el método de
Monte Carlo (Fuentes-Osorio et al., 2018)

Donde P (n); es la distribucién de probabilidad del niicleo de tamaiio n sin potencial de

sesgoy P (n)f’ es la distribucién de probabilidad obtenida mediante la adicién de potencial de sesgo.
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Este potencial puede variar en cada ventana, por lo tanto, es posible evaluar diferentes tamafios de
nucleo dentro de un determinado intervalo. Finalmente, fue utilizada una funcién armoénica de w;

como se muestra en la ecuacién (46).

(n—rrer)? (46)

N =

wi(n) =

Donde n,.¢ es el nimero de moléculas en el nicleo de referencia (Kastner, 2011). El método de
integracidon sombrilla estima los posibles tamafios de gota y la probabilidad de formacién de una

gota, obtenidos como el promedio ponderado de las probabilidades individuales de cada ventana,

asi:
window
P(n)= 3 p(n);Pn) (47)
a(n);
: 48
p(n); Y a(n), (48)
a(n); = N;P (n)f’ (49)

Donde N; es el nimero de ciclos usados para cada ventana. A partir de P (n); es posible calcular la

barrera de energia libre de Gibbs mediante la ecuacién (50) (Kalikmanov, 2013).

(P (n)) = exp (=BAG,) (50)
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Finalmente, el niicleo de tamafio n que genere el méximo valor de energia libre de Gibbs, es
utilizado para calcular el radio de la gota de la siguiente manera: n estd expresado en nimero de
moléculas unidas para formar un nucleo; el producto entre el nimero de moléculas y la fraccion
volumétrica proporciona el volumen de cada componente de la mezcla de gas natural dentro del

nicleo; a partir de ahf, la geometria provee el radio de la gota recién formada (ecuaciones [51|a[53).

n; = xin (28]
Vi=Y S

= n,47rrl- (52)
3V 1/3

ra = (4—;’> (53)

Donde n; es el nimero de moléculas de componente i, x; la fracciéon volumétrica de cada com-
ponente en la mezcla analizada, V; y r; son el volumen y radio de la gota respectivamente. El
Apéndice 3| presenta el algoritmo para el cédlculo de la formacion de una gota de liquido utilizando

la técnica de simulacién molecular y posterior crecimiento de gota.

2.2. Crecimiento de gota
El proceso de crecimiento involucra la transferencia simultdnea de masa (moléculas de gas)

hacia una gota y de energia en forma de calor latente fuera de la gota. Los mecanismos de dichos



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 87

procesos de transferencia dependen en gran medida del ntimero de Knudsen (Kn), definido como
la relacién entre la trayectoria libre que tiene una molécula de vapor (radio de movimiento) y el

diametro de la gota:

A

Kn=—
" 2rd

(54)

Donde A es la distancia libre molecular promedio y r, el radio de la gota. Para Kn muy pequefios,
existe poca libertad de movimiento; en este caso, la transferencia de las moléculas hacia la gota es
gobernada por la difusion (Figura[I0). Este proceso fue descrito inicialmente por Maxwell| (1877)
en el siglo XIX. Para Kn muy grandes, el crecimiento es determinado por la cinética del choque
de las moléculas de gas sobre la gota (Lebon et al., | 2008]). Este régimen fue analizado inicialmente

por Hertz (1882) y |Knudsen| (1915)).

Modelo de
Gyarmathy

Modelo de Young

0 < Kn 0.001 0.01 0.1 10 100 Knee

Régimen de

Régimen de difusion . .. . Régimen cinético I
Transicion

Figura 10. Mecanismos de transferencia de masa y energia para el crecimiento de gota basados en
el nimero de Knudsen (Torres, 2016} |Luitjen, 1998))

Los modelos de crecimiento mds utilizados son el modelo de Young (1993) y el modelo

de |Gyarmathy| (1982); la diferencia radica en la descripcion que realizan sobre la transicion entre
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el continuo y los limites cinéticos. El modelo de (1993) incorpora la transicién dentro de

la descripcién del modelo de crecimiento de gota; mientras que el modelo de |(Gyarmathy| (1982)

utiliza un ajuste de interpolacion entre los dos regimenes (descritos independientemente). Ambos
modelos se basan en la suposicion de estado de cuasi-equilibrio y una presion uniforme entre la

gota y su entorno; adicionalmente, la gota se asume completamente esférica y en equilibrio termo-

dindmico con su superficie 2016).

2.2.1. Modelo de crecimiento de [Young. El modelo de Young (1993) se basa en

ecuaciones fenomenoldgicas de balance de masa y energia en tres regiones diferentes (Figura[TT):
regi6n de liquido, capa limite de Knudsen y regién continua. La Figura[TT|representa el diagrama
esquemadtico de la formulacién de[Young| para una gota creciendo y el ambiente que la rodea,
es decir, una mezcla vapor—gas supersaturada. También se muestran las direcciones del flujo total
de masa M y calor E; ambos son positivos cuando se dirigen fuera de la gota.

Region continua

y voo
Capa limite de Knudsen Te
Interfase i

~ T

Yvi

T; .

E
—p
—
-M

Figura 11. Mecanismos de transferencia de masa y energia para el crecimiento de gota basados en

el ndmero de Knudsen (Torres, [2016;; Luitjen, [1998)
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Como se mencioné anteriormente, se asume la gota completamente esférica con radio ry y
en equilibrio interno a la temperatura de la gota T y la presién interna de la misma p’. La gota es
rodeada por la capa limite de Knudsen, la cual tiene un ancho del orden del camino libre promedio
de las moléculas; dentro de esta capa, las colisiones moleculares son escasas y, por lo tanto, se
aplica la teoria cinética para calcular los flujos de calor y masa. Fuera de la capa de Knudsen,
aplican las leyes fluidodinamicas macroscopicas (Luitjen, |1998). De esta manera, se obtiene un
sistema de 6 ecuaciones y 6 incdgnitas. El flujo masico (M) de los componentes condensables se

obtiene a partir de la ecuacién (53)):

M 1 —Freo

——=1In ( o > (55)
drripD 1 -9,

Donde r; es la distancia entre el centro de la gota y la region continua, separada por capa limite de

Knudsen; ¥,; € ¥, son las fracciones masicas de la gota en la interfase i y en la regién continua

respectivamente. D es el coeficiente de difusién. En el caso del gas natural, la ecuacion (53) puede

ser linealizada de la siguiente manera:

Donde p,, y D,, corresponden a la densidad y el coeficiente de difusién de la mezcla gas—vapor
respectivamente, evaluados a la temperatura media propuesta por Hubbard et al.| (1975). El flujo

de energia (molecular y convectivo) se obtiene a partir de un balance de conservacién de energia
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para una esfera en estado estacionario:

d 2 I/lz 2.
— |\r'pulh+—4+rqg|| =0 57)
dr 2
Definiendo £ como:
. 2 l/l2 2
E=4rnrpu h+? +4nreg = cte (58)

Desarrollando la ecuacién (58)) se obtiene:

(i) =l 5
Donde C),, es la capacidad calorifica del vapor; T;, la temperatura de la interfase (limite extremo de
la capa de Knudsen); T.., la temperatura del gas de arrastre; el término C),T; representa el flujo de
energia por conveccién; mientras que E define el flujo total de calor por conduccién y conveccion.
En la region de difusidn, el flujo total de calor por conduccion es dominante en el flux total de
energia (MC,,T < E); por lo tanto, la ecuacion (39) puede expandirse como una serie de Taylor

y truncarla en el segundo término:

E = — (T, — To) MCppy, + 47rik, (T; — Toc) (60)

| =

Donde el primer término del lado derecho representa el flujo de energia proveniente del transporte

de masa y el segundo es la contribucion de calor por conduccidn. k,, es el coeficiente de trans-
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ferencia de calor por conduccion evaluado a 7;,. En la capa limite de Knudsen, se asume que las
moléculas no colisionan entre si y ademads tienen una distribucion de velocidad de Boltzmann—Grad
a la temperatura 7;, asi: N €91 = 1: donde N es el niimero de moléculas, € la longitud caracteristica
de interaccion y d una potencia determinada por el modelo (Matthies and Theil, 2012} Gallagher
et al., 2014} Pulvirenti and Simonella, 2017). Entonces, el flujo mésico en la capa de Knudsen

estaria representado por la ecuacién (61)).

2
r . <oy P R\Ty  o<con pviRvTi
1— oceon = | M = 4mrd | L2500 61
( con 2r3> r"( V2IRT;  \27RT, ©b

Cuando el nimero de Knudsen, ecuacién (54), es muy grande; la interfase r; tiende a infinito. Si
el coeficiente de evaporacion (e<,,) y de condensacién (e<.,,) son iguales a uno, la relacién se

convierte en la ecuacion de Hertz—Knudsen (Luitjen, |1998)):

. R, T, iR, T;
M:47L'I”§ Pysiivig B Priliy1; (62)
V2nR,T; /27R,T;
El flujo de energia se calcula a partir de la ecuacién (63):
R
c—am? pvilkyT; (CPV - %) PgiR,T; (Cpg - 7g> o
E =4nmr, + T;,—T)+ =50
d V2IR.T; 27R,T; (Ta=T) 272 Qei
e, e, (12 7L T e (T —T) 63)
pvid 2 d 21’12 27’1'2 pv\14d i

Donde Q. = Qvi + chi = 4nriky,(T; — T); Ry y R, corresponden a las constantes especificas del
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vapor y el gas respectivamente; Cp, y C), las capacidades calorificas de cada una de las fases y
o<con» ey la probabilidad de que una molécula se condense o se evapore con éxito. r; = ry(1+
23Kn), donde B es un coeficiente experimental (0,75) y A la distancia libre molecular promedio.
La relacion entre las densidades del gas y del vapor se calcula de acuerdo a la ecuacién (64):

P
i+ Pvi = o 4
Pgi+p ZRT. (64)

El factor de compresibilidad Z se aproxima Z = Z, y se calcula a las condiciones Py T, utilizando
una ecuacion de estado. Finalmente, la tasa de crecimiento de gota se calcula por medio de la

relacion entre el flujo mésico y el radio de la gota a través del tiempo:

drd . M

- 65
dr Ampr3 (63)

2.3. Nucleaciéon homogénea y crecimiento de una gota de gas natural
Por medio del método de Monte Carlo, perteneciente a la metodologia de simulacién mole-
cular; fue codificada en MATLAB® 1a nucleacién homogénea del gas natural de la Tabla @ (Gas

3 de la Tablaj).

Los colectivos utilizados fueron NPT (proceso isobdrico e isotérmico) y Gibbs (cdlculo es-
pecifico de la densidad de las fases) (ten Wolde and Frenkel, 1998} |Chen et al., 2002} |[Fransen,

20135). La energia total fue estimada utilizando el potencial de Lennard—Jones y las interacciones
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Tabla 9
Caracterizacion de la mezcla de gas natural y condiciones de operacion del sistema para la nu-
cleacion y crecimiento de gota (Mgrch et al., |2000)

Componente | Fraccién molar
CH, 0,936
CHg 0,0263
nC4Hyg 0,0149
iC4H 1o 0,0149
nCsHi; 0,0079
Presion de operacion
7 MPa
Temperatura de operacion
260 K
Flujo molar
1 MMSCFD

intramoleculares; por tratarse de moléculas flexibles, como es el caso de alcanos con cadenas re-
lativamente largas (butano y pentano); fueron incluidas interacciones por tension, flexion y torsion
entre atomos. Adicionalmente, el método TraPPE-UA fue adoptado para simplificar los célcu-
los numéricos (este método considera un mondémero dentro de una cadena del alcano, como un

pseudo—dtomo). La Figura[I2]esquematiza el modelo utilizado para el cdlculo de la energfa total.

Los movimientos de Monte Carlo seleccionados fueron los movimientos estdndar y aquellos
asociados con la metodologia de sesgo configuracional, CBMC (de sus siglas en ingles Configurational—
Bias Monte Carlo): traslacion, recrecimiento, cambio de volumen y transferencia de moléculas.
Finalmente, para la obtencién tanto del nicleo como de la energia libre de Gibbs fue utilizado el

método de integracion sombrilla, representado mediante las ecuaciones (47) a (49)). El crecimiento
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U
‘ potencial
U intramol ’ U intermol
| Ec.3.15+
U local U no-local TraPPE-
7 | UA
| Ec.3.15+
u tension u flexion u torsion ‘ TraPPE-
| | | L | U A
Ec.3.13 | W Ec.3.13 |l Ec.3.13
(primer (segundo ‘ (tercer
< término) | “ término) “ término)

Figura 12. Diagrama esquemaético del modelo matematico utilizado para el célculo de la energia
total del sistema

de la gota fue simulado mediante el modelo de Young| (1993), utilizando como datos de entrada
la composicién del gas, presion y temperatura previamente establecidas y el tamafio de nucleo.
Todas las simulaciones fueron realizadas en MATLAB®; la informacidn acerca de los recursos

coomputacionales disponibles se resumen en la Tabla

Tabla 10
Caracteristicas de software y hardware, asi como el tiempo real de simulacion
Software/version MATLAB (MathWorks) V2014a
Intel Core 15-6200U 2.40 GHz
Hardware 8.00 GB de RAM

Windows 10 64 bits

Tiempo de simulacién

Equilibrio del sistema 2 — 3 semanas

Deteccion de niicleos y energia libre de Gibbs | 6 — 8 semanas

Crecimiento de gota 15 — 18 horas
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2.3.1. Equilibrio del sistema. Inicialmente se determiné el niimero de moléculas a

simular. Fuentes-Osorio et al.|(2018) sugieren un minimo de 1000 moléculas con el fin de obtener

baja dispersion de resultados en un tiempo de computacion razonable. Las moléculas seleccionadas

fueron organizadas dentro de una caja de simulacion, tal como se observa en la Figura[13}zq.

Equilibrio

Después

Figura 13. Organizacion de las moléculas de gas natural antes y después del equilibrio

Después de aproximadamente 5000 ciclos (cada ciclo para el colectivo NPT incluye 25
movimientos: 10 recrecimientos, 8§ traslaciones y 7 cambios de volumen), el sistema alcanzé el
equilibrio, es decir, el valor de propiedades como la densidad reducida (definida como p* = po?
en funcion de los parametros del potencial de Lennard—Jones) no cambia con el aumento de los
ciclos de célculo. Visualmente, el equilibrio es la representacion grafica de como estarian organi-

zadas las moléculas de la mezcla de gas natural (Figura [I3}-der).
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2.3.2. Deteccion de niicleo y energia libre de Gibbs. Para la deteccion y ca-
racterizacion de los nicleos (se considerd nucleo cuando se obtenia una aglomeraciéon de mds
de cinco moléculas) y el cédlculo de la energia libre de Gibbs fueron realizadas simulaciones en
MATLAB® aplicando muestreo sombrilla con una constante de fuerza k = 0,01 (ecuacion IAE[)
Fueron utilizadas 5 ventanas, cada una con 5000 ciclos, variando el nicleo de referencia n,. s des-
de 5 hasta 100 moléculas. El mayor tamafio de niicleo encontrado a las condiciones de presion y
temperatura de la Tabla E] fue de 36 moléculas, tal como se observa en la Figura Utilizando
las ecuaciones [47] a [50] fue calculada la barrera de energfa libre de Gibbs adimensional, la cual
alcanz6 un valor de 31. Lo que finalmente se traduce en un radio inicial de gota de 8,045 nan6-
metros. Detalles acerca de los algoritmos de célculo y validacion de los modelos se encuentran en

(Fuentes-Osorio et al., 2018).

35 T
30

25 +

S B S
0 10 20 30 40 50 60

Tamaio de nucleo

Figura 14. Barrera de energia libre de Gibbs adimensional en funcién del tamafio de nicleo
formado
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2.3.3. Crecimiento de gota. Los datos de entrada al modelo de [Young (1993) son
la densidad de niimero de gotas y el tamafio de nucleos obtenidos anteriormente. Como resultado
se obtiene el tamafio de gota, medida en micrémetros, en funcién del tiempo que la misma tarda
en alcanzar un tamaiio en el equilibrio. La Figura[I5|muestra que en un tiempo aproximado de 50
microsegundos, la gota de gas natural a alta presion alcanzé un radio en equilibrio de 2,09 micré-
metros o 4,18 micrémetros de didmetro. Detalles acerca de la metodologia para la construccion del

perfil de la Figura|l5|se pueden consultar en (Torres, 2016).

25

Radio de gota (um)

=
(%]
I
T

10 15 20 25 30 35 40 45 50
Tiempo (ms)

Figura 15. Resultado del crecimiento de gota en funcién del tiempo para P =7MPay T = 260K

Si bien es cierto que todos los cdlculos de nucleaciéon homogénea y crecimiento de go-
ta fueron rigurosamente realizados, en la validacién de los modelos mateméticos propuestos por
Fuentes-Osorio et al.| (2018) se obtuvo una diferencia de entre 2 y 3 ordenes de magnitud con

respecto a los datos experimentales, a causa principalmente de la falencia ya expresada en la sec-
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ci6n[2.1.2]y es la metodologia macroscopica mediante la cual se calcula una importante propiedad
como es la tension superficial (la cual es calculada con ecuaciones de estado). En otras palabras,
se realiz6 un andlisis microscopico con una propiedad calculada macroscopicamente, lo cual daria
como resultado la subestimacion de tamafio de gota de gas natural. A pesar de lo anterior, fue la
forma como se pudo calcular dicha propiedad con los recursos tedricos y computacionales que se
tenian a disposicion y se logré un acercamiento al comportamiento microscopico de una gota de

condensado de gas natural a condiciones de alta presion.
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3. Estado del Arte
Una vez conocidos los mecanismos de formacion y crecimiento de una gota de gas natural a alta
presion (Capitulo [2)) y la caracterizacion de las mezclas via ecuaciones de estado (Capitulo [I));
en el presente Capitulo se hace la revisién de los trabajos realizados en el tema de separacion de
fases del gas natural (Prieto-Jiménez et al., [2019), con especial énfasis en los estudios numéricos

utilizando CFD de las variables macroscépicas referentes al proceso.

3.1. Separacion de fases

La fase liquida es separada del gas natural debido a un variado nimero de razones, entre las
que se destacan: prevenir dafios en equipos rotativos (compresores o turbinas), mantener las espe-
cificaciones de calidad, prevenir la formacién de hidratos y otras formas de ensuciamiento aguas
abajo del separador (Austrheim et al.,|2008). Los procesos de separacién multifase frecuentemente
utilizados en las industrias de OGP (Oil, Gas and Petrochemical) se basan en la combinacion de
uno o varios principios de sedimentacion por gravedad, impacto y fuerza centrifuga. En las seccio-

nes siguientes se presentan los principios, procesos y equipos utilizados en la separaciéon multifase.

3.2. Separadores gravitacionales
Existen tres principios fisicos fundamentales para la separacion de fases en equipos gravi-
tacionales: cantidad de movimiento, sedimentacién por gravedad y coalescencia. Los separadores

gravitacionales pueden utilizar uno o mds de estos principios. El momento o impulso de las go-
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tas de condensado de mayor tamafio se aprovecha mediante el cambio de direccién de flujo de la
corriente a la entrada del separador —por medio de desviadores de flujo o elementos de choque—y
por lo general realiza la separacion gruesa de las fases. La fuerza gravitacional se utiliza median-
te la reduccion de velocidad, permitiendo que las gotas de liquido se depositen en el fondo y el
gas suba al tope del separador. Adicionalmente, la segregacion gravitacional permite que la fase
liquida pesada descienda y la fase liquida liviana ascienda a la superficie. Finalmente, debido a
la coalescencia, las gotas mds pequefias —tipo niebla— que no son separadas por gravedad, pueden
unirse para formar gotas mas grandes y facilmente sedimentables. Los separadores gravitaciona-
les se clasifican de acuerdo a su orientaciéon como horizontales y verticales; a su funcién como
separadores bifdsicos y trifasicos, este dltimo se utiliza cuando el gas natural ademds de ser rico
en hidrocarburos liquidos, contiene agua (Figura[I6). Adicionalmente, los equipos gravitacionales
pueden clasificarse de acuerdo a su presion de operaciéon como separadores de baja (0,07?-5 MPa),

media (27-5 MPa) y alta (6?-12 MPa) presion (Mokhatab and Poel 2015)).

La literatura especializada revela pocas publicaciones en el tema de separacién multifase
que involucre componentes del gas natural a alta presion; los disefios convencionales se realizaban
basados en sugerencias de campo y suposiciones basadas en mezclas aire—agua a presion atmos-
férica; dando como resultado una sobre—especificacion de las variables de proceso y equipos de
gran tamafio (Abernathy, |1993)). Con el objetivo de eliminar estas fallas, surgieron procedimientos
mads sistemdticos donde, por medio de algoritmos, aplican la teoria de asentamiento de gota para

evaluar los requisitos de separacion gas—liquido; esta teoria asume gotas perfectamente esféricas
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Figura 16. Diagrama esquemadtico de la configuracion tipica de los equipos de separacion
gravitacional: (/zq.) horizontal y (Der.) vertical (ExxonMobil, [1999)

asentandose en un fluido continuo estancado por accién de la fuerza de gravedad. Para la separa-
cidén liquido—liquido, adoptan la teoria de tiempo de retencion, la cual utiliza datos de coalescencia
y asentamiento experimental para aproximar el tiempo que las diferentes fases deben permanecer

dentro del separador para que el proceso se lleve a cabo (Monnery and Svrcek, |1994).

3.2.1. Teoria de asentamiento de gota. El movimiento de una gota a través de un
gas requiere una fuerza externa que actie sobre ella. Generalmente, esta fuerza puede provenir de
la diferencia de densidades entre las fases. Sobre una gota que se mueve a través de un gas actian
tres fuerzas (Figura : la fuerza externa, gravitacional o centrifuga (F,); la fuerza de flotacion,
en sentido contrario a la fuerza externa (Fp) y la fuerza de arrastre (Fy), la cual aparece siempre

que hay movimiento relativo entre la gota y el gas.
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E, E

Figura 17. Balance de fuerzas de una gota fluyendo a través de un gas (?)

Si se considera una gota de masa m que se mueve a través de un gas con velocidad relativa

u, la segunda ley de Newton dice lo siguiente:

d
L =R —F—Fy (66)
gc dt

La fuerza externa puede expresarse como el producto de la masa por la aceleracion a, de la gota

debido a esta fuerza, asi:

F, = (67)
8c

Segtn el principio de Arquimedes, la fuerza de flotacién es el producto de la masa del fluido
desplazada y la aceleracion debida a la fuerza externa. El volumen de la gota es m/py; las gotas
desplazan este mismo volumen de gas. La masa de gas desplazado es (%) Pg, por lo tanto, la

fuerza de flotacion es (McCabe et al., [1993)):

_ MPgde

F, = rede (68)
b Pi8&c
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La fuerza de arrastre se define segin la ecuacion (69))

2
F— Cpu PgAp

d 22, (69)

Donde Cp es el coeficiente de arrastre y A, es el drea proyectada de la gota, medida en un plano

perpendicular a la direccién del movimiento de la gota. Reemplazando cada fuerza en el balance

(ecuacion [60)):
du Pgde CDungAp
= —a - — 70
dt de P 2m (70)
Si la fuerza externa de la de la gravedad a, = g y la ecuacion se transforma en
du ;] — Cpu?p,A
o gp Pg _ PgAp (71)

dt o] 2m

La ecuacion (/1)) sugiere que la aceleraciéon disminuye con el tiempo y tiende a cero. En ese punto,
la gota alcanza su velocidad terminal u;; 1a cual, para procesos de asentamiento por gravedad, se

define de acuerdo con la ecuacion (72)):

[2gm (p1 — pg)
=y — 72
N AppiCppg 72

Es posible interpretar la definicion de velocidad terminal en funcién de la orientacién del separador
gravitacional: en el caso de un separador vertical, la velocidad terminal se define como la velocidad

maxima que debe tener el gas para que gotas de cierto didmetro o superior se separen; en el caso de
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un separador horizontal, es aquella a la cual las gotas suspendidas viajan a través de una corriente
de gas, esta velocidad determina el tiempo de retencién necesario para que una gota de cierto
diametro se deposite desde la parte superior hasta el fondo del separador. Si se consideran gotas
esféricas con didmetro D), es posible reemplazar m = %ﬂ:D;pl YA, = %an, en la ecuacion (/2)

para obtener la ecuacion de asentamiento de esferas por gravedad:

_ [4g(pi—pg)Dp
U = \/ 3Cope (73)

La ecuacion (73] puede representarse también como la ecuacion de Souders—Brown, asi:

w=K, |2 —Ps (74)

Pg

Donde K se denomina: Factor empirico de Souders—Brown o coeficiente de velocidad de asenta-

miento (Austrheim et al., 2007 |[Laleh et al., 2011).

4¢D,,

K=\/——
3Cp

(75)

Para determinar el régimen de flujo en el que se encuentra la gota, basta con calcular el nimero de

Reynolds de la gota (Re,) de la siguiente manera:

_ Dyupy _ D3gpe (p1—py)

m 8.2 (76)
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Para utilizar la ley de Stokes, Re;, debe ser menor que 1, a fin de obtener un criterio conveniente de
K:

B 1/3
8Pg (Pi Pg)} a7

K=D

g [ w
A partir de las ecuaciones y (77), Re), = 11—81(3. Si Re, = 1 entonces K = 2,6. Para valores de
K menores a 2,6 aplica la ley de Stokes.

De manera similar, se sustituye la ley de Newton en Re,, dando como resultado Re, = 1,75K 13,

Si se considera Re, = 1000 entonces K = 68,9. En resumen:
= Si K < 2,6 se encuentra en el régimen de Stokes
= Si2,6 <K < 68,9 se encuentra en el régimen de de transicién
= Si68,9 < K <2360 se encuentra en el régimen de Newton

Cuando K es mayor a 2360, el coeficiente de arrastre puede cambiar bruscamente para pequefias
variaciones de la velocidad de flujo. Para estos casos y para el régimen de transicion, la velocidad
limite se calcula partir de la ecuacién (73) utilizando un valor de Cp obtenido por prueba y error

(McCabe et al., |1993)).

3.2.2. Tiempo de residencia de liquido. Para equipos de separacién bifésica, Evans
(1971) recomienda un tiempo de residencia de liquido de 2—5 min para procesar la mezcla con
variaciones razonables en las tasas de flujo. Svrcek and Monnery| (1993) sugieren el uso de un

enfoque sistematico para la estimacion del tiempo de residencia requerido, en el que el nivel de
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liquido inferior se selecciona a partir de la presion de operacion y del didmetro del separador.

3.2.3. Dimensionamiento de separadores gravitacionales. Monnery and Svrcek
(1994) muestran una serie de pasos para el dimensionamiento de separadores gravitacionales ho-
rizontales y verticales, los cuales han venido siendo actualizados con el fin de utilizar cada vez
menos simplificaciones y suposiciones que se alejen de la realidad (GPSA, 1998; ExxonMobil,
1999; Requena and Rodriguez, 2006; Laleh, 2010). En el Apéndice @ se muestran los planos de un
separador bifdsico vertical y horizontal apto para operar a alta presion utilizando las técnicas de el

dimensionamiento mencionadas.

Grgdal et al.| (1999) desarrollaron un paquete de software para el disefio de separadores
horizontales bi y tri-fasicos aplicando técnicas de SQP (Sequential Quadratic Programming) y uti-
lizando la teoria de asentamiento de gota. Para la solucién del problema realizaron la suposicién
de un patrén de flujo tipo pistdn, tal como se observa en la figura[I18] Esta suposicién no es 100 %
acertada debido que quebranta la condicion de “no deslizamiento” en la pared y en las interfaces;

sin embargo, es un buen comienzo para sentar las bases del proceso de separacion gravitacional.

Como consecuencia de la anterior suposicion, las gotas de liquido (o burbujas de gas) rea-
lizan movimientos lineales; esta segunda suposicion puede acercarse a la realidad si se instalan
platos perforados dentro del separador horizontal. Con base en estos estudios preliminares y con

gran contribucién empirica, se desarrollaron las variables de disefio convencional, fundamentadas
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Figura 18. Suposicion de flujo pistén utilizado por (Grgdal et al.| (1999)
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en la teoria de asentamiento de gota e incluyendo como criterio principal de disefio el factor em-
pirico (K) de Souders and Brown (1934); para el que, varios autores concuerdan en que tanto K
como la relacién longitud/didmetro (L/D) del separador, son altamente dependientes de la pre-
sién de operacion tal como se observa en la Tablas [T y [I2] respectivamente. (Laleh et al) 2011}

Austrheim et al., 2007; GPSAL 1998}, |Svrcek and Monnery, [1993).

Tabla 11
Constante de Souders and Brown (1934) y su dependencia con la presion de operacion sugerida
por|Svrcek and Monnery|(1993))

Intervalo de Pabs (kPa) | K (m/s)

6,7-101,3 0,02843 +1,28x10~4P +0,01402In(P)
101,3 -276 0,1067

276 — 37911 0, 1445 —0,007[n(P)

Tabla 12
Relacion L/D en funcion de la presion de operacion sugerida por \Walas, (1990) para separadores
multifase

P (kPa) | 0- 1700 | 1700 — 3400 | >3400
L/D 3 4 5
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3.3. Accesorios internos

Accesorios tales como desviadores de entrada, controladores de presion y nivel, distribui-
dores de flujo (deflectores), eliminadores de niebla, dispositivos de alivio de presion, entre otros,
son instalados tanto en separadores horizontales como verticales con el fin de aumentar la eficien-

cia de separacion o tener mayor control del proceso.

3.3.1. Desviadores de entrada. El objetivo de un desviador de entrada es mejorar
el desempeio del proceso, haciendo la separacion gruesa de las fases, minimizando el cizallamien-
to de las gotas y mejorando la distribucién de velocidad de cada una de las fases aguas abajo del
desviador. La Figura |19 muestra los diferentes tipos de desviadores de entrada. Para sistemas de
alta capacidad y exigencia en eficiencia de separacion, se recomienda el uso de desviadores tipo
placas paralelas (f) o ciclon (g); mientras que los dispositivos mdas simples se utilizan cuando la
eficiencia de separacién no es una variable critica (Chin et al., 2002; /Arnold and Stewart, 2008;

Bothamley et al., 2013).

Los desviadores de entrada normalmente se seleccionan o clasifican segun el flux de mo-
mento convectivo de entrada, el objetivo es reducir la energia/velocidad de la mezcla, proporcio-
nando las condiciones favorables para la separacion de fases. El flux de momento convectivo se
define segn la ecuacion (78).

PV, (78)
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a)

tTet

e) f) g)

Bafle perforado Bafle perforado

Figura 19. Tipos de desviador de entrada para separadores gravitacionales multifase: a) Sin
desviador b) Plato divisor c¢) Tubo invertido d) Tubo perforado e) Cabeza céncava f) placas
paralelas (vane) g) Ciclén (Bothamley et al., 2013))

La Tabla [I3] presenta los limites tipicos de disefio para diferentes tipos de desviadores Bothamley

et al.[|(2013).

Tabla 13

Limites de diserio para desviadores de entrada
Tipo de desviador Pmvay, [1b] fts?]
Sin desviador de entrada (a, c) 700
Plato divisor (b, €) 950
Tubo perforado (d) 1400
Placas paralelas (f) 5400
Ciclén (g) 10000

3.3.2. Eliminadores de niebla (demister). Su estructura consiste en una malla de
alambre tejido (wire mesh, Figuras 20} y 20HI) o una serie de placas (vane pack, Figuras 20}

III y 20HV); las cuales por medio de mecanismos de impacto, cambio en la direccién de flujo,
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cambios de velocidad y coalescencia, remueven las gotas mds finas de la fase gaseosa. Las mallas
se utilizan principalmente para retirar gotas en el intervalo de 10 um a 100 um con la desventaja de
tener tendencia al ensuciamiento por lo que su uso se limita a scrubbers, o mezclas con contenido
de liquido menor al 4 %vol. Las placas paralelas utilizan la inercia de las gotas de liquido en la

corriente gaseosa para formar una pelicula en su superficie (Laleh et al., 2011).

Figura 20. Eliminadores de niebla adaptables a separadores gravitacionales multifase. (I), (II)
Wire mesh. (III), (IV) Vane pack l, 2017)
En el Capitulo [5] se estudia el comportamiento de los dos tipos principales de eliminadores

de niebla: tipo vane pack y tipo wire mesh, mediante simulaciéon con CFD.

3.3.3. Ciclones de flujo axial. En un separador gravitacional, los dispositivos AFC
(Axial Flow Cyclone) se instalan entre el eliminador de niebla y la salida de gas con el fin de lograr

que la fuerza centrifuga remueva las gotas de liquido que escaparon al eliminador de niebla. La
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configuracién de estos accesorios se muestra en la Figura [21] El flujo a través de esta tuberia es
puesto en rotacion gracias a un “generador de remolino” (swirl generator) el cual consiste en una
geometria cilindrica con una serie de paletas instaladas que otorgan un componente tangencial al
flujo axial. Aguas abajo del generador de remolinos, en la seccién de asentamiento o separacion,
la rotacién del flujo obliga a las gotas a moverse a la pared exterior, donde se eliminan a través de
rendijas o anillos anulares (Swanbornl, [1988)). Desde la época de los 90’s se han venido publican-

do en la literatura diferentes esquemas para los AFC (Swanborn, [1988; Burkholz, [1989)}, [Verlaan),

1991} Nieuwstadt and Dirkzwager, (1995}, [Hoffman et al., 2002)). El m4s reciente se denomina di-

sefio Sheffield; las dimensiones y caracteristicas principales se muestran en la Figura[21]

Figura 21. Esquema de los ciclones de flujo axial usados como accesorios en separadores
gravitacionales industriales |Austrheim et al.| (2007)

3.4. Separadores centrifugos
Los separadores tipo ciclon utilizan la fuerza centrifuga para separar componentes de dis-
tintas fases y densidades. La fuerza que actia sobre las gotas de liquido es 5 veces mayor que la

gravedad en equipos grandes a bajas velocidades y hasta 2000 veces en equipos pequefios a alta
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presion. El separador cicldnico es reconocido y aceptado en variedad de aplicaciones, desde con-
densado de vapor hasta polvos de hornos (Wasilewski and Brarl 2019; Wang et al., 2019). En este
equipo, el gas portador y las gotas en suspension entran tangencialmente en una seccion cilindrica
o cénica del separador, tal como se observa en la Figura 22] Posteriormente, la mezcla forma un
espiral hacia abajo, forzando la materia en suspension mds pesada contra las paredes. Las gotas de
condensado humedecen la pared, formando una pelicula descendente, la cual se retira por la parte

inferior (Bahadori, 2014)).

Mezcla

N

Vortice

Filamento
de gas

Liquido

Figura 22. Diagrama esquematico del separador ciclonico gas-liquido, GLCC |Wang et al. (2003))

En las ultimas dos décadas se han venido desarrollando investigaciones acerca de la se-
paracion gas—liquido utilizando fuerza centrifuga. Movataghian et al. (2000) estudiaron experi-
mentalmente el comportamiento hidrodindmico de los separadores GLCC (Gas-Liquid Cylindrical
Cyclone) utilizando mezclas aire—agua para 3 geometrias, 4 viscosidades de liquido, 3 presiones
de operacion (101,3; 273,6 y 487,2 kPa) y el uso de un surfactante. A pesar de que los estudios

no superan los 5 MPa, se comprob6 que a medida que aumenta la presion de operacion dentro del
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sistema, la densidad del gas aumenta, incrementando el arrastre de liquido por la corriente gaseosa.

Wang et al.| (2003)) realizaron estudios experimentales junto con la implementacién del mo-
delo mecanistico desarrollado por Gomez et al. (2000), el cual es dependiente del patrén de flujo
(anular y de niebla), donde el arrastre de liquido se calcula por la correlacion de Wallis| (1969))
para el analisis de la separacion utilizando GLCC de gases humedos a bajas presiones; con base en
los resultados encontrados para mezclas aire—agua; se encontré una forma alternativa de abordar
el problema de separacion de mezclas de gas natural ricas en hidrocarburos liquidos. [Wang et al.
(2003) recomiendan hacer algunas modificaciones al equipo original: adicionar un AFE (Annular
Film Extractor) y una tuberia de regreso de liquido para drenar el efluente de la AFE con el fin de

aumentar la eficiencia de separacion.

Elsayed and Lacor (2012) con la ayuda de redes neuronales de tipo RBF (Radial Basis
Function) realizaron el modelado y optimizacion pareto de ciclones conicos, obteniendo resulta-
dos satisfactorios si se quisiera optar por una alternativa al ya recomendado GLCC para gas natural.
En el caso de las separacion gas—condensado—agua, en 2013|, fue patentado un modelo de separa-
dor equipado con una cdmara cilindrica encajada en un ciclén de doble cono, con una entrada
tangencial rectangular y una salida coaxial (Yu et al.,|2013)./Zhang et al.| (2014} realizaron una ac-
tualizacion a la patente de |Yu et al.|(2013) en donde se separan las dos fases liquidas (condensado

y agua) y salen por boquillas diferentes del ciclon.
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3.5. Dificultades operativas

Los factores mds comunes que pueden reducir el desempefio de un separador gas—liquido
son: falla en el control de nivel del liquido, disefio deficiente, dafio en los accesorios internos, flui-
dos espumosos, formacion de vortices en las corrientes de salida de liquido, obstruccién de liquido
a la salida y exceso en la capacidad disefiada del equipo (Arnold and Stewart, |2008)). Existen di-
ferentes estrategias para ayudar a solucionar dichos inconvenientes, las cuales fueron propuestas
inicialmente por Blezard et al.| (2000): incrementar el tamafio de gota de la fase dispersa (promo-
viendo la coalescencia); inducir aceleracion sobre las gotas (usando fuerza centrifuga); aumentar la
diferencia de las densidades entre los fluidos (adicionando diluyentes) o disminuir la viscosidad de
la fase liquida (calentando). Las dos tltimas aplican tnicamente para mezclas donde el contenido
de liquido en la corriente de entrada del gas natural es considerablemente alto. Por otro lado, la
presion de operacion es una variable importante en el proceso de separacion de fases debido que
al aumentarla, la diferencia de densidades entre las fases liquida y gaseosa disminuye asi como
la tension superficial, esto hace que las gotas de liquido que se forman sean mds pequeias y por
ende la cantidad de liquido arrastrado en la corriente gaseosa aumenta (Luitjen, [1998). Todos estos
factores disminuyen la eficiencia del proceso, haciendo que diferentes autores recomienden la pro-
fundizacion del estudio de esta variable en sistemas de separacion gas—liquido mediante el uso de
herramientas computacionales, a fin de mejorar el disefio de nuevos separadores y solucionar los
problemas operacionales de los ya existentes (Mokhatab and Poe, 2015}, [Laleh, 2010; |Austrheim

et al., 2008; [Brigadeaul, [2007).
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3.6. Simulacién numérica

Existen diferentes procedimientos para dar solucion a los modelos matematicos presentes
en problemas de ingenieria: la solucion analitica y la soluciéon numérica. Ambos procedimientos
tienen como objetivo resolver el sistema de ecuaciones que define el fendmeno fisico del proceso.
Las soluciones analiticas arrojan resultados exactos, sin embargo, su aplicacion se limita a geo-
metrias sencillas y condiciones de frontera simples. La simulacién numérica, practicamente no
presenta restricciones, siendo capaz de resolver problemas con geometrias y condiciones de fron-
tera complejas, generando resultados que se aproximan muy bien a la realidad con relativa rapidez

(Maliskal, 2004).

3.6.1. CFD aplicado a la separacion de fases. Las primeras investigaciones rela-
cionadas con la solucién de problemas de separacion gas—liquido utilizando CFD Computational
Fluid Dynamics) fueron desarrolladas por Hansen et al.| (1991)), los cuales introdujeron el cédigo
FLOSS (Flow Simulator for Separators) que simula el comportamiento alternado de mezclas agua—
aire—nafta dentro de separadores multifasicos utilizando dos modelos: el modelo “Two—Fluid” para
la separacion gas—liquido en la zona de entrada al separador y el modelo “Drift—Flux” para la se-
paracion de gotas de agua o aceite dispersas en las fases liquidas; todas las simulaciones realizadas
fueron biféasicas. Para validar los modelos, realizaron experimentos con un separador cubico trans-
parente (0,46mx0,46mx 1,83m) provisto de un desviador de flujo a la entrada tipo esférico y un

plato perforado para la distribucion de flujo en la zona gravitacional; los experimentos mostraron
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que los fluidos en la zona de separacién gravitacional seguian un patrén de flujo tipo pistén. Des-

afortunadamente, los detalles del modelamiento no son presentados en el articulo.

Posteriormente, con el cddigo FLOSS realizaron la simulacién de un separador trifasico de
escala industrial, las simulaciones dieron como resultado la instalacion de un separador de 3,3m
de didmetro y 16,3m de altura en la plataforma costa afuera Gullfaks-A de Noruega (Hansen et al.,
1993)); este equipo estaba dispuesto con un desviador de entrada céncavo y accesorios internos co-
mo deflectores y eliminadores de niebla para mejorar la separacion de gotas pequenas. Durante los
primeros cuatro afios de operacion, este separador presenté problemas relacionados con la forma-
cion de emulsiones y control del nivel de agua, por lo que fue pertinente proponer modificaciones
disefio original a fin de intentar resolverlos (Hansen et al., 1995; Hansen, |2001). Lo cual demuestra
que aunque se realizé un acercamiento significativo al entendimiento del proceso, el cddigo toda-
via tenia fallas debido probablemente a las simplificaciones y suposiciones realizadas durante su

desarrollo; de nuevo, en la publicacién no presentan detalles de los modelos utilizados.

Wilkinson et al.| (1994) usaron dos separadores horizontales transparentes de escala piloto,
uno bifésico y el otro trifasico, para realizar ensayos experimentales y simulaciones numéricas con
el fin de estudiar el patrén de flujo durante la separacién de la mezcla petréleo—agua. Utilizaron
LDA (Laser Doppler Anemometry) y PDA (Phase Doppler Analysis) para medir la velocidad del
fluido y la distribucion de tamafio de gota. Las simulaciones fueron realizadas usando el modelo

DPM (Discrete Phase Model) de ANSYS-FLUENT® v2.9 y la condicién de simetria axial, por
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lo que solo simularon la mitad del dominio de solucidn; esto pudo haber generado discrepancias
significativas en el nimero de gotas presentes en el sistema, con respecto a los datos experimenta-
les, los autores también atribuyen las discrepancias a la falta de capacidad de cémputo de la época.
Seis afios después, con los mismos separadores desarrollaron nuevas simulaciones en el software
PHOENICS V1.5 y hardware sofisticado (de la época); encontrando que era posible maximizar
la uniformidad del flujo si se mejora el area disponible del deflector, debido que las mejores con-
diciones de separacion de la mezcla petréleo—agua se alcanzan cuando el flujo se acerca al tipo

“piston” (Wilkinson et al., 2000).

Hallanger et al.| (1996) desarrollaron la simulacién con CFD de un separador horizontal
trifasico utilizando el modelo Two—Fluid, las fases fueron gas libre, petréleo con trazas de agua y
agua libre. Las gotas de agua dispersas en el petréleo se asumieron como particulas esféricas que
obedecen la ley de arrastre para particulas sélidas. Para la fase aceitosa aplicaron el modelo de
mezcla y fueron despreciadas las interacciones entre fases dispersas (coalescencia y ruptura). El
equipo fue provisto de un deflector, dos platos perforados, un eliminador de niebla y un vertedero
de gotas. Los resultados evidenciaron que el tiempo de residencia de las fases presentes dentro
del separador debe ser suficiente (por lo menos 130 s) para que la segregacion gravitacional surta

efecto.

Frankiewicz et al. (2001) analizaron los efectos de algunos aspectos de disefio sobre el pro-

ceso de separacion. Las simulaciones fueron desarrolladas para un separador petréleo—agua con y
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sin distribuidores de flujo, mostrando la sensibilidad que tiene la instalacion de accesorios sobre
la separacién bifdsica. Posteriormente realizaron estudios con CFD acerca del patrén de flujo de
separadores bi y trifasicos en plataformas fijas y flotantes de campos petroleros; analizaron la con-
figuracion de diferentes tipos de internos en estado estable y transitorio (Frankiewicz et al., |[2002).
Se encontré que la introduccién de platos perforados a los separadores ayuda a estabilizar conside-
rablemente el flujo, reduciendo el “chapoteo” de liquido en plataformas costa afuera; sin embargo,
ninguna de las simulaciones realizadas tuvieron en cuenta los fenémenos de ruptura y coalescencia
debido que utilizan el modelo VOF de ANSYS—FLUENT®, considerado modelo homogéneo, es
decir, que tanto los campos de presién como los de velocidad son compartidos por todas las fases
(?). Otros trabajos también analizaron diferentes configuraciones de internos con el fin de reducir
al maximo los problemas asociados al chapoteo de liquido (Lee et al., [2004; Lu et al., 2007; Lee

et al., [2009)).

Swartzendruber et al. (2005) modelaron un separador bifasico vertical usando ANSYS-
FLUENT®, el separador estaba equipado con un deflector y un eliminador de niebla (demister).
Con el fin de mitigar la distribucién de flujo no uniforme en el demister, propusieron los siguien-
tes cambios: (a) el deflector debe ser movido de la entrada e instalado paralelo al demister y (b)
debe instalarse un codo de 90° con paletas giratorias entre la entrada y el deflector. Newton et al.
(2007) presentaron la descripcion, ventajas y limitaciones de dos herramientas para el anélisis de
separacion multifase: CFD y VDM (Visual Dynamic Modeling). En ambos casos, utilizaron la

ecuacion de Rosin-Rammler (Rosin, |1933) para definir la distribucién del tamafio de gota y esti-



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 119

mar el valor maximo estable. Para desarrollar las simulaciones recomiendan el uso de un abordaje
Euleriano para resolver el sistema de ecuaciones; siendo conscientes de la complejidad del pre-
sente abordaje y de las limitaciones computacionales, decidieron dividir el volumen del separador
en secciones independientes, cada una de las cuales incluye una sola fase continua y una dispersa,
las interfaces gas—liquido y liquido—liquido las asumen como paredes sin friccién que atrapan las
gotas que entren en contacto con ellas, por lo tanto suponen que las gotas se eliminan del espacio
computacional después de alcanzar dichas interfaces. Estas suposiciones son vdlidas cuando solo
se tienen en cuenta fendmenos fisicos simples de separacion, como es el caso de la diferencia de
densidades; para casos mds complejos como intercambio de energia (condensacion/evaporacion)

estas condiciones de contorno deben tratarse con precaucion.

Shirazi (2004) realiz6 mediciones experimentales del patrén de flujo en separadores ciclé-
nicos utilizando la técnica LDV (Laser Doppler Velocimeter), junto con simulaciones numéricas
aplicando los modelos de turbulencia de k — € y RSM (Reynolds Stress Model); para ambos mo-
delos de turbulencia utilizaron inicialmente un esquema hibrido de inicializacién y esquemas de
discretizacion Upwind de segundo orden y QUICK (Quadratic Upstream Interpolation for Con-
vective Kinematics); en la publicacion no argumentan las razones de seleccion tanto del modelo de
turbulencia como de los esquemas de discretizacion, solo concluyen que al aplicar esquemas de al-
to orden al modelo RSM se generd inestabilidad en la convergencia; ademads terminan concluyendo
que en términos generales, el modelo k — € representé de manera mds adecuada las caracteristicas

del proceso. Posteriormente fueron medidos el flujo de remolino y los nicleos que se forman den-
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tro del ciclon (Hreiz et al., | 2011}, 2014), utilizando la combinacién experimental—simulacién, solo
que esta vez con técnicas de PIV (Particle Image Velocimeter). Como resultado de su investigacion
con separadores cicldnicos, fue propuesto el uso de multiples entradas tangenciales para generar el
movimiento de remolino en el ciclén, lo que se supone favorece el régimen de inversion de flujo do-

ble, y por lo tanto, mejora la eficiencia de separacidn; sin embargo, hace falta realizar mds estudios.

Han et al.|(2013]) propusieron una modificacién a la configuraciéon convencional del cicldn,
con el fin de analizar el efecto de la geometria y las condiciones de operacion sobre la velocidad y
eficiencia de separacion, utilizaron el enfoque Euleriano y el modelo de turbulencia RSM para las
simulaciones numéricas con CFD. los resultados demostraron que el modelo RSM es el que mejor
predice el patron de flujo tipo remolino, velocidad axial, velocidad tangencial y caida de presion
en simulaciones con ciclones. A partir de los andlisis utilizando CFD, |Han et al. (2013) concluyen
que el diametro de la boquilla de entrada y el didmetro del separador son los pardmetros que mas

influyen en la calidad del gas de y la caida de presion.

Austrheim et al.| (2008)) desarrollaron un andlisis experimental acerca del desempefio de
la separacion gas—liquido operando a bajas y altas presiones. Fueron utilizados tres separadores

gravitacionales verticales de escala piloto operando a diferentes presiones:

i) Un separador de 0,39 m de didmetro operando a temperatura ambiente y presiones bajas
(entre 200 y 650 kPa). El sistema multifase estaba compuesto por la mezcla Exxsol® D60

con viscosidad alrededor de 1,4 mPa.s; agua y aire.
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ii) Un separador pequefio de 0,15 m de didmetro operando a temperatura ambiente y presio-
nes altas (entre 2000 y 9200 kPa). El sistema involucré una mezcla bifdsica compuesta
de Exxsol® D60 con viscosidad alrededor de 1,4mPa.s y nitrégeno. En algunos casos, el

Exxsol® D60 fue cambiado por gas natural sintético que contenia metano, etano y pentano.

iii) Un separador grande de 0,84 m de didmetro operando a temperatura ambiente y presiones al-
tas (entre 2800 y 11300 kPa). El sistema estaba formado por una mezcla bifdsica proveniente

de plantas de procesamiento de gas natural en Noruega.

Los resultados experimentales mostraron un buen desempefio de los separadores en la re-
gi6n no inundada del demister. Ademas, fue determinada la distribucién del tamafio de gota en
un separador a alta presion, llegando a la conclusion que el mdximo tamaiio de gota se encuentra
alrededor de 400 um y el minimo entre 1-10 um. En el tercer separador se presentaron incon-
venientes principalmente por arrastre de liquido debido al pequenisimo tamafio de las gotas. Con
base en el trabajo experimental de |Austrheim et al. (2008)); [Bymaster et al.| (2011) desarrollaron
nuevos estudios experimentales junto con la empresa FMC Technologies acerca del desempeno de
separadores gravitacionales y centrifugos de gas natural a presiones que van desde 1500 psig (10,3
MPa) hasta 2600 psig (18 MPa), encontrando perfiles de eficiencia de separacion en funcion de la
cantidad del liquido a la entrada para diferentes configuraciones y condiciones de operacion. De
acuerdo con los resultados experimentales, los autores manifestaron claramente su preocupacion
por los riesgos asociados a la separacion de fases a alta presion, tanto en equipos gravitacionales

como centrifugos; entre los riesgos se destacan las pequeiias distribuciones de tamafio de gota, el
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aumento del porcentaje de arrastre y/o inestabilidad de la pelicula de liquido y el hecho de que una
disminucién en la diferencia de densidades de las fases hace que la separacién se dificulte. cite-
1aleh2010 realiz6 la simulacién en ANSYS—FLUENT® V6.1 de tres separadores gravitacionales
bifasicos de escala piloto y un separador trifdsico de escala industrial (Gullfaks-A), utilizando la
combinacion de modelos VOF para el comportamiento y patrones de flujo en la fase continua, el
modelo DPM para analizar el movimiento de las gotas dentro de cada separador y la ecuacion cu-
bica de estado de Peng Robinson para calcular las propiedades de los fluidos, extraidas del software
comercial ASPEN-HYSYS® V3.2, El sistema contiene gas natural saturado proveniente de la li-
teratura a tres condiciones de presion: 70 kPa, 700 kPa y 2760 kPa. Para la distribucion del tamafio
de gota fue utilizada la ecuacién desarrollada por Rosin (1933). La principal conclusién fue que
los pardmetros que mds afectan el tamafio de la gota son la densidad del gas y la viscosidad del
condensado; y que, contrario a las estrategias cldsicas de disefio, los resultados con CFD muestran
que se necesitan tiempos de residencia adicionales para que las gotas de la fase discreta atraviesen

las interfaces.
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4. Modelamiento Matematico y Numérico
El flujo multifase puede presentarse simultineamente como un sistema de varios componentes en
diferentes fases, o componentes con diferentes propiedades quimicas en una misma fase (ejemplo:
dos fases liquidas). Entiéndase como “fase” un determinado tipo de material o sistema multicom-
ponente (formado por diferentes especies quimicas, por ejemplo aire atmosférico o gas natural) que
se comporta como un unico fluido en una escala especifica y no debe confundirse con el significa-
do termodindmico utilizado para definir el estado de la materia (s6lido, liquido, gaseoso, plasma,
Bose—FEinstein). Cada una de las fases interactiia por medio de la interfase que las separa, la cual se
define como la region en la cual se presenta la transferencia de masa, energia y cantidad de movi-
miento entre las fases. Una interfase puede ser conectada (flujo de gotas o burbujas), desconectada
(flujo estratificado) o una combinacién de ambas (Rezende et al., [2015). De acuerdo con Paladino
(2005) en flujos de liquido y gas surge una complicacién en el sentido que las interfases son defor-
mables y la forma de las gotas o burbujas puede ser variable, lo que requiere atencion especial en el
modelado de los fenémenos de transferencia interfacial. Dependiendo de la fraccién volumétrica
y la velocidad de cada fase, los patrones dejan de ser dispersos para formar morfologias que dan

lugar a diferentes patrones de flujo.

4.1. Abordaje Euleriano y Lagragiano
Tanto el abordaje Euleriano como el Lagrangiano se fundamentan en la hipétesis del con-

tinuo. En el abordaje Lagrangiano, se realiza el seguimiento de una determinada masa del fluido
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(o numero de particulas) a medida que fluye. La trayectoria de las particulas se calcula individual-
mente a intervalos especificos durante el cdlculo de la fase fluida; en otras palabras, las propiedades
de una determinada masa de fluido se especifican estableciendo su posicion inicial (xo,yo,20) en
el tiempo inicial 7y y a continuacion se realiza el seguimiento de la historia de la masa de fluido:
i (x0,Y0,20,t —19). Este abordaje es utilizado preferiblemente para sistemas diluidos, debido que a
medida que el nimero de particulas analizadas aumenta, el costo computacional también aumenta

(Athulya and Cherian, 2016)).

En el abordaje Euleriano las variables independientes son las coordenadas espaciales x, y, z
y el tiempo ¢ asi, las propiedades del flujo de una determinada masa de fluido (velocidad, presion,
temperatura, entre otras) en un punto son descritas como una funcion de la posicion en el espacio

y el tiempo (Michaelides and Feng, 2016).

De acuerdo con la hipétesis del continuo, queda claro que la deduccion del modelo mate-
matico estd enfocada a campos de flujo macroscépicos; en este sentido, es posible describir dos
metodologias para llevar a cabo esta tarea: la metodologia de voliimenes de control y la de pro-
mediacion. (Enwald et al., [1996) presentan una descripcion acerca del procedimiento estindar de
obtencién de las ecuaciones de transporte para el modelo multifase (Figura [23) utilizando la me-
todologia de promediacidn, en las secciones siguientes se tratard de mostrar pragmaticamente la

obtencién del modelo de flujo multifase.
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Balances integrales de masa,
energia y cantidad de movimiento
Teoremas de Gauss y
Leibnitz
Ecuaciones locales instantaneas y
condiciones de salto

Promediaciéon

Ecuaciones promediadas
Ecuaciones constitutivas
(Flux difusivos y

términos de interfase)
Ecuaciones de conservacion de

masa, energia y cantidad de
movimiento para cada fase

Condiciones iniciales y
de frontera

“ Modelo de varios fluidos ”

Figura 23. Algoritmo de obtencién del modelo matemético sugerido por Enwald et al. (1996))
(Paladinol, 2005)

4.1.1. Metodologia de los volimenes de control. Esta metodologia puede ser uti-
lizada para mostrar un primer acercamiento académico del modelo matemaético. Sin embargo, co-
mo se vera mas adelante, cuenta con limitaciones e inconsistencias en relacién a la definicién de

fraccién volumétrica, que no pueden pasar desapercibidas.

Considere Vi, (¥,1) el volumen de la fase & en el interior del volumen de control arbitrario
V ocupado por dos fases o y 8 (Figura [24):
Vi (X,1)

Ro (V)= =7 (79)

Ry (V) es larelacion entre el volumen de la fase @ y V. Si se rompe este volumen haciendo

que tienda a cero en un punto cualquiera X, es posible definir la fraccion volumétrica rq (X,t) de la
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siguiente manera:

ro(%,1) = lim Re (3,1) (80)

El mismo razonamiento aplica para todas las fases presentes en el volumen de control.

fase B

interfase

Ay

fase a

Ax

Figura 24. Volumen de control de dimensiones AV = AxAyAz que contiene dos fases inmiscibles
y separadas por una interfase Rezende et al.[(2015))

En este sentido, es posible también definir la concentracion mdsica de cada fase con el
mismo argumento de las ecuaciones y (80); es decir, la masa de la fase &, My (V) contenida

en el volumen V es definida segtn la ecuacién (81)):

. . My (V)
t)=1
Pa (%) V00 Ve (%,1)

(81)

Note que la concentracién mdsica es calculada por unidad de volumen de la fase o (Vi (X,1)).

La masa de la fase « por unidad de volumen total se define como r (¥,1) po (¥,7). La cantidad de
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masa presente en un volumen de control arbitrario como el de la Figura[24] viene dada por:

| rapaav (82)

Es posible continuar con este razonamiento hasta encontrar las ecuaciones constitutivas de
transporte, sin embargo no se procedera con esta metodologia (la cual se encuentra detallada en
Rezende et al| (2015); Drew| (1992))) debido que por la definicién de la ecuacién (80), cuando el
volumen V tiende a cero implica que V tiende al punto X, y fisicamente dos porciones de materia
no pueden estar presentes en el mismo punto del espacio en el mismo instante de tiempo; porque
segln la hipdtesis del continuo existe una distribucion continua de la materia y, para cada pun-

to del espacio fisicamente identificado, se asume que hay una vinica porcion de fluido asociada (?).

Asi, rq (X,1) es igual a uno (1) en el punto X cuando la fase o estd presente en el volumen V
y cuando éste tiende a cero en el punto X; o cero (0) cuando la fase o no esté presente en el punto
X. La consecuencia es la discontinuidad de la ecuacién (80)), por lo tanto esta definicion de rq (X, 1)
no es una propiedad que pueda definir rigurosamente los campos macroscopicos y seguin [Ishii and
Mishima| (1984), esta es la principal dificultad en el modelado flujos multifase. En la préctica, lo
que se hace es utilizar la definicién de fraccién volumétrica de la ecuacion en vez de la (80).
Una forma de “suavizar” las discontinuidades es promediar todas las variables del campo de flujo,
por lo tanto es necesario derivar las ecuaciones de balance de masa, energia y cantidad de movi-

miento utilizando técnicas de promediacion.
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4.1.2. Promediacion. Existen varios procedimientos de promediacién para las ecua-
ciones de transporte, el més conocido es la Media Temporal o Reynolds Average, el cual, aplicado
a las ecuaciones de Navier—Stokes es lo que se denomina como RANS (Reynolds Average Navier—
Stokes Equations). Esta promediacion fue propuesta por Reynolds (1895) con el fin de intentar
dar solucién al complejo y aleatorio comportamiento de sistemas turbulentos multifase. La media
temporal es apropiada para flujos estadisticamente estacionarios, es decir, un flujo que a nivel local
en promedio no varia con el tiempo (Wilcox et al., |[1998). Para poder realizar esta promediacion de
manera adecuada es necesario tener cuidado con el periodo de integracion: debe ser mucho mayor
que la escala de tiempo de fluctuacién de las fases y mucho menor que la escala de tiempo de la

variacion media del flujo. De manera general, la media temporal se define como:

| T
FE=7 [ rEnd (83)

Donde T es el intervalo de promediacion (detalles en (Rezende et al., [ 2015)). La interfase
puede asumir un comportamiento no estacionario en el espacio, lo que torna a la media temporal
inadecuada o dificil de describir. La Media Volumétrica o Volume Average permite describir el
comportamiento medio de este tipo de flujo en el espacio similar al comportamiento medio de

un flujo turbulento. Esta media volumétrica es mds apropiada para flujos homogéneos (Whitaker,
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2013):

Rw=y [ [ [r@nav (84)

Otra media comun es la denominada Media Conjunta o media de realizaciones (Esemble
Average) y viene dada en términos de N experimentos idénticos, asi (Drewl 1992):
Fr ()_C: t ) =

1y
R;hmﬂ (85)

Drew| (1983) generaliz6 la promediacion conjunta de la siguiente manera: un proceso se
define como el conjunto de los posibles eventos que pueden ocurrir con determinadas condiciones
iniciales y de frontera; una realizacion se define como un posible evento que podria haber ocurrido
dentro del proceso, es decir, uno de los elementos del conjunto de todos los posibles eventos. De

esta manera, para un campo cualquiera f (X,7) la media conjunta se define como:

Fi () = [ f i) dm (1) (86)

Donde dm (1) es la probabilidad de observar la realizacién o evento 1 dentro del conjunto
(Esemble—E) de todos los posibles eventos. Este procedimiento de promediacion es el utilizado

para obtener el modelo matemético de la presente investigacion.
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4.1.3. Ecuaciones locales de balance. Dentro de cada fase, las ecuaciones de ba-
lance de masa, cantidad de movimiento y energia son vdlidas localmente y escritas en su forma

patrén (Rezende et al., 2015} |Drew, 1992).

Balance de masa

d S
—[Z—FV-(pV):O (87)

Donde p es la masa especifica y v el vector velocidad.

Balance de cantidad de movimiento

d (pv)
ot

N

+ V- (pV@V) =V

+pF (88)

Donde T es el tensor tensién y g la fuerza de la gravedad.

Balance de energia

d 1 - 1 L /3
5P <U+§v2> +v~pV<U+§v2> = ~<T-V—c‘1’) +p(g-V+4q) (89)

Donde U, g y ¢ representan la energia interna, el flux de calor y la fuente de calor respecti-

vamente, estos dos ultimos términos conforman los efectos térmico y mecanico del sistema. Para
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un fluido Newtoniano e incompresible, el término 7" viene dado por:

T =—pl+2uD (90)

Donde p representa la presion, u la viscosidad y D el tensor de tasa de deformacién definido
como:

—»T) (91)

Donde V¥, es el tensor del gradiente de velocidad y V7, su transpuesta. I es el tensor

identidad, definido:

I=§;é¢; (92)

0—i#]j
Donde §;; es el delta de Kronecker: 6;j =
1 —i=j

Todas estas ecuaciones son vdlidas dentro de cada material que compone cada fase. Es

posible también expresar las ecuaciones de balance como una ecuacion en forma candénica, asi:
(93)

Donde ¢ es la propiedad conservada, J el flux difusivo de dicha propiedad, f es su fuente
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o sumidero y V el vector velocidad. En la interfase ocurre la discontinuidad de las propiedades, sin

embargo sus flux deben conservarse (condiciones de salto de las ecuaciones de transporte) [Passman

(1990), por lo tanto:

PO (F—7)+17] it =S 94)

Donde V; representa la velocidad de la interfase, v la velocidad del fluido en un determinado
lado de la interfase, S? la fuente o sumidero de ¢ sobre la interfase y 7 el vector unitario normal a
la interfase. La presencia del salto se produce mediante la diferencia de la ecuacién (94) evaluada
a ambos lados de la interfase e igualada a S;P. En la Tabla (14| se definen las propiedades de cada

uno de los términos de las ecuaciones (93)) y (94) para cada una de las ecuaciones de transporte.

Tabla 14

Variables de las ecuaciones de conservacion (Drew, |1992)
Ecuacion de conservacion [0] J: f S;P
Masa 1 0 0 0
Cantidad de movimiento V 7:" g mg
Energia U—I—%v2 7:" V—q g§-V+q é?¢

4.1.4. Ecuaciones promediadas. De acuerdo con la Figura un adecuado tra-
tamiento a las ecuaciones locales y condiciones de salto, generan las denominadas: ecuaciones
promediadas. El método de promediacién utilizado aqui es la media conjunta, dada por ecuacion
(86)). La aplicacion de este método de promediacion requiere que se defina una “funcién indicadora

de fase” o “variable caracteristica de fase” Y, que indica la presencia o no de la fase o en un punto
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X del dominio de solucién en un tiempo ¢ cualquiera, asi:

lsient Xea
Xo (55,2‘) = 95)

Osient X¢ o

X €s un artificio matemético que ayuda en la deduccién de las ecuaciones de conservacion
y permite lidiar con las discontinuidades fisicas y matemaéticas inherentes a flujos multifase. La
derivada material de ) en la interfase tiene la propiedad presentada en la ecuacion (96).
DiXo  9Xa

D = 3 TV a=0 00

Donde el sub—indice i representa la interfase. Esta ecuacién se denomina ecuacion topolo-
gica (Drew, 1992, [1983). Si se multiplica la ecuacién (93) por la funcién indicadora de fase y se

aplica el operador de promediacién ( ), relacionado con la ecuacién (86) se obtiene:

J . R
<xa §t¢>+<lav'l)‘7¢>_<%aV‘J>_<75an>:O 97)

Los campos de las variables instantdneas pueden ser descompuestos como una superposi-

cion lineal de un campo medio més una fluctuacién.

(98)
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Reemplazando (O8)) en (97) y aplicando propiedades de la promediacion, se obtiene la ecua-

cién (99). Los detalles acerca de las propiedades y el procedimiento de célculo se encuentran en

Rezende et al.| (2015)).

(apf) = ({p(9) (1) +7")=7] = (1) +7") } - ¥ ) 99)

La ecuacién (99) es la ecuacion de conservacion promediada de la propiedad ¢. El paso a

seguir es utilizar la Tabla[I4] para obtener cada ecuacién de conservacién:

Conservacion de masa

QUL L. o ) = (p [((9+7") ~7] - P2 100

Conservacion de cantidad de movimiento

b7 ) (101)

Conservacion de energia
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}‘§Xa> (102)

Si se quisiera podria reemplazarse 7 promediado en las ecuaciones (I0I) y (I02)) para

obtener la expresion completa.

)=- ()T +2p <13> (103)

4.1.5. Variables ponderadas. Hasta el momento, la forma en la que se presentan
las ecuaciones (100) a (102) no es del todo apropiada para describir el flujo, debido que todas
las propiedades locales se definen en términos de la funcidn indicadora de fase. Cuando se aplica
el operador de media a la funcién indicadora de fase éste resulta en una variable comtinmente

denominada “fraccién volumétrica™:

ro = (Xa) (104)

La funcién indicadora de fase es discontinua por definicion. En principio, podria parecer
que el problema de la singularidad en las ecuaciones ain persiste, sin embargo, Unicamente es

utilizada la media, es decir, actuando dentro del operador integral como una funcién delta de Di-
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rac. A la luz de la discusion acerca de los procedimientos de promediacion, especificamente, la
ecuacion (86)), la media de la funcién indicadora de fase representa la “probabilidad” de encon-
trar la fase o en el punto X y tiempo ¢, y esta probabilidad es continua variando de cero a uno.
En el modelo de varios fluidos (estrictamente llamado Two—Fluid Model), es comin argumentar
que los campos de las variables de cada fase son continuos e “interpenetrantes”, es decir, que los
campos coexisten sobrepuestos en una posicion X del espacio. De acuerdo con esta afirmacion, dos
fases dispersas o no, podrian ocupar el mismo espacio al mismo tiempo, lo que va en contra de
la hipétesis del continuo. Sin embargo, esta afirmacién cobra sentido cuando se tiene en cuenta el
concepto de probabilidad. La ecuacion (99) se interpreta asi: el valor de un campo ¢ cualquiera
de una fase a con coordenadas espacio—tiempo definidas, se obtiene por el valor que el campo
asume en este punto, multiplicado por la probabilidad de que esta fase se encuentre presente en

dicho punto; si la probabilidad en este punto es cero, el valor del campo observado también es cero.

De esta manera, los resultados obtenidos por el modelo de varios fluidos representan la
sobreposicion de campos de probabilidad de los campos de las variables instantdneas, en el caso
que unicamente éstas estuvieran presentes en el dominio. Asi, dos fases pueden coexistir en deter-
minado punto, debido que ambas poseen alguna probabilidad de que se encuentren alli. La tnica
restriccion es que la suma de las probabilidades sea igual a uno (Ishii and Hibiki, 2010).

Ny

Y ra=1 (105)

a=1
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Donde Ny representa el nimero de fases. Es importante resaltar que este modelo es vélido
Unicamente si se asume que las fases se encuentran mezcladas en una escala mucho menor a la que
se desea resolver. Ahora bien, debido que los resultados obtenidos con las ecuaciones son una me-
dia de las realizaciones, dificilmente los resultados de un tinico experimento o “realizacién” serdn
reproducidos exactamente por el modelo. Las ecuaciones proporcionan la media del conjunto de
experimentos, en consecuencia las fluctuaciones instantidneas se pierden con el procedimiento de

promediacion.

Las demads variables de campo son definidas como variables ponderadas. Es posible pon-

derar una variable de campo en funcién de ), en este caso se tiene una media fdsica; o se puede

ponderar por la masa ) denominada media mdsica:

(Xap ()  (Xap (9))

o) =)~ rap
_ (xa(®) _ (xa(9))
(Oa) = o) - (106)

De esta manera, se tiene para la concentracién mésica a partir de una media fésica:

Xap) _ (Xap) . _
O ra = 1o (Pa) = (XaP) (107)

(Pa)
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Para la velocidad por media mésica,

sy _ (XaP (Va)) _ (XaP (Va)) . Sy ,
<VOC> = <xap> - o <pa> = a <p05>< OC> (Xocp< 05>>

Para la energia interna por media masica,

_ (Xap (Ua)) _ (Xap {Ua)) . _
<U05> - <xap> - ro <pa> = a <pa> <UOC> <%O€p <U05>>

Presion,

<x<o)cc if;>> _ <%ar ip>> = ralpa) = (Xa (P))

<Poc>

Tensor tasa de deformacion,

o (Buy= 20 Gt O)) 5y (B))

(Xa Fo

Tensor de Reynolds,

138

(108)

(109)

(110)

(111)

(112)
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Flux de calor,

do) = e = o = ra(Ga) = (Xa (d)) (113)
Fuente de energia,
. (Xap (ga)) _ (XaP (4a)) . .
o) = = o \Pa o) = Ko o 114
(Ga) ap) o (Pa) (Ga) = (XaP (Ga)) (114)
Y fuerza de cuerpo,
(xaP8) = (XaP)E =TaPag = (XaP& =ra(p)& (115)

El tensor de Reynolds de la ecuacién (112) es interpretado como un campo fluctuante uti-
lizado para el calculo del efecto de las fluctuaciones de una variable en la ecuaciéon de cantidad
de movimiento con respecto a su valor medio; ademds el tensor de Reynolds tiene en cuenta los
esfuerzos adicionales que se generan por los remolinos, y a diferencia de los esfuerzos viscosos,

son de caracter convectivo.

En la ecuacion de energia, es conveniente combinar las fluctuaciones de las energias interna,

cinética y de trabajo, asi (Ishii and Mishima, 1984):

gRe = yRe 4 yRe L gW (116)
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Donde,

U(];e = <XO£ (fx‘_}‘(};UOt)> — <XOC (pf(XU(X)> = rOCU(Ixee — <XOC (p‘—;ixU(/x>> (117)
re _ L (PP?)) 1 (2a(PV"?)) Re _ | L
Voo = 2 (XaPa) B EW = Ve = §<Xa (PV )> (11e

W <Xa<T->\7&>> <xa<T-\7§x>> *W——<xa<7:"'\7&>> (119)

o =7 (Xa

Al realizar la promediacion de las ecuaciones locales de conservacion, surgieron nuevos tér-
minos. Estos términos, presentes al lado derecho de la igualdad en la ecuacion (99), corresponden
a la interaccién entre las fases debido a la interfase: Flux convectivo y molecular. A continuacidn,

la representacion de cada uno de ellos.

Flux de masa interfacial

Toa=(p[((W+¥")—¥] V2a) (120)

o (Vo) = (p (7) [(() +V') =¥i] - V) (121)
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Flux de energia interna interfacial

Lo (Ua) = (p (U) [((+V') =¥i] - Vo) (122)

Flux de energia cinética interfacial

e = Lo (02 (7)) -T) 123

| =

Los fluxes moleculares en la interfase actian como fuentes de masa, cantidad de movi-
miento, energia o entropia en la interfase. La fuente de cantidad de movimiento, calor y trabajo

interfacial se definen de acuerdo con las ecuaciones (124) a (126)) respectivamente.

Maz—<7:"ﬁxq> (124)
Eqa=(G-Va) (125)
Wy = —<?-v-§x&> (126)

Reemplazando las ecuaciones (107) a (126)) en las ecuaciones (100) a (102) se obtienen las

ecuaciones de conservacion promediadas, asi:
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Conservacion de masa

2 (ra{pad) + 7+ (ra (pa) (7)) = T (127)

Conservacion de cantidad de movimiento

%(”a (Pa) (Vo)) + V- (ra (Pa) (Vo) @ (Vo)) = =V (ra (pa)) +

. [ra <2.Uoc <Ba>+fgf€ﬂ 4 ro (Pa) &+ Do + Mo (128)

Conservacion de energia

% {m (Pa) <<U¢x> +5 +vRe)] +
- [ratpud ) ({0 + 3 v +vE )| =
V1| (200 (Do) + T8) - (7a) (Ga) = 75 + e (pas) (4 + - () +

Ey+ Wy + {Um (Vai 2] } I, (129)

Las condiciones de salto promediadas para las ecuaciones de conservacién son:
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Masa

Ny
Z I'g=0 (130)
a=l1
Cantidad de movimiento
Ny
) (Fa <Va>+Ma> = (m?) (131)
a=1
Energia
< 1L\ .
Y [Ta(U+5v?) +Eq+Wa| =) (132)
o=1 2 (04

Donde 1 corresponde a la fuerza ejercida sobre la interfase debido a la tension superficial
y €7 la fuente de energia interfacial. A diferencia de las ecuaciones obtenidas por la metodologia
de volimenes de control donde los términos de la interfase deben postularse, aqui surgieron natu-
ralmente del proceso de promediacion. Adicionalmente, las singularidades asociadas a la interfase
desaparecen porque la informacién local no existe mas; lo que se tiene es informacion media,
absorbiendo toda la informacién de micro escala, esta informaciéon no desaparece del balance,
simplemente surge como dos términos fuente nuevos: uno debido a la cantidad de movimiento
transportada por el flux a través de la interfase y el otro por las tensiones que actiian sobre la mis-
ma. Las condiciones de salto que eran condiciones de contorno aplicadas a la interfase, pasan a ser

solo ecuaciones restrictivas (Rezende et al., 2015). El proceso de promediacion elimina las fluc-
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tuaciones locales instantdneas y el sistema de ecuaciones que hasta entonces era matematicamente
cerrado, ahora no lo es, debido que parte de la informacién se pierde, por lo tanto es necesario el

uso de ecuaciones constitutivas denominadas modelos de cierre (Ishii and Mishimal, [1984).

4.1.6. Modelo heterogéneo: Two—Fluid. En este modelo se considera que el cam-

po de presion es compartido por todas las fases:

P1L=p2=..=DPN; =D (133)

Esta consideracion facilita el acoplamiento de las ecuaciones por el campo de presion, sien-
do aceptable para flujos subsénicos Burns and Zwart (2003). En el modelo heterogéneo, cada fase
posee su propio campo de velocidad; si el flujo es turbulento, debe determinarse un valor apropiado
para el tensor de Reynolds y deben postularse ecuaciones constitutivas para la densidad de fuerza

interfacial (Rezende et al., 2015)).

4.1.7. Modelado de la densidad de fuerza interfacial. Si se observa la ecuacion
(124)), el término My, es la conexi6n matemética y fisica que permite la interaccion entre las fases.
Los primeros estudios de las fuerzas que actdan sobre la interfase fueron realizados sobre una
unica esfera rigida en un medio liquido quieto, obteniendo soluciones analiticas que describian
las fuerzas que actuan en la superficie de las particulas y de este modo definir su comportamiento

dentro del seno del fluido (Basset, |1888ajb; [Stokes, 1851). En la segunda mitad del siglo XIX,
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Stokes| (1851) obtuvo la ley que lleva su nombre:

Fy = —6mpur,d; (134)

Donde r), es el radio de la particula y 9 la velocidad de sedimentacion de la misma.

0 = g2 (135)
u

La ecuacion (135) es vélida para una esfera lisa, nimero de Reynolds bajo y sin interferencia
con otras particulas. Cuando existe equilibrio entre la fuerza de arrastre y la fuerza gravitacional o

de empuje,

4
Fy = Apgzr, (136)

La particula no acelera més, alcanzando una velocidad constante denominada velocidad
terminal (Figura[I7). Este abordaje es vdlido inicamente para casos especificos sin tener en consi-
deracion los efectos inerciales y no lineales. Cuando el nimero de Reynolds es elevado, el término
inercial no puede ser despreciado, lo que aumenta la complejidad del problema. Para dar solucién a
dicho inconveniente, los investigadores Basset, Boussinesq y Oseen crearon la ecuacién que lleva
su nombre, la cual considera una aproximacion lineal para los términos de inercia. La ecuacion
BBO (Basset—Boussinesq—Oseen) describe el movimiento de una particula de didmetro pequefio

en régimen transitorio de la siguiente manera (Hiltunen et al., 2009):
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! Il i
o adv, - - N T T dA
3 — — 3—’ —
gppdpd_: = 3mpd,y (Vf - VP) - gdp Pf pdt ( Vi~ VP) +
—d%/—npf / ( ) dr’ +ZFk (137)
Vi—idt

v V“

Donde el subscrito f corresponde a la fase fluida y p la fase discreta. El término (/) repre-
senta el arrastre de Stokes en términos de la velocidad relativa; (/7) la fuerza debida al gradiente
de presion; (//]) la fuerza de masa virtual; (/V) la fuerza de Basset; y (V) las demas fuerzas que
puedan actuar sobre la particula. El gradiente de presion puede obtenerse a partir de la ecuacion de
Navier—Stokes,

Dv f

Otras fuerzas tales como la fuerza de sustentacidn, lubricaciéon de la pared y disipacion
turbulenta, intentan maximizar el numero de efectos posibles que actian sobre la particula. Una
practica comun es determinar los efectos término a término y encontrar modelos analiticos cerra-
dos y/o ajustados experimentalmente. A continuacion se describen de manera general las fuerzas

interfaciales utilizadas en la presente investigacion.

4.1.7.1. Fuerza de arrastre. El arrastre se debe a la friccion dindmica entre dos

fluidos o un fluido y una superficie rigida. Esta fuerza estd presente de manera predominante en
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practicamente todos los flujos multifase y no puede despreciarse. La forma mas simple de repre-
sentar la fuerza de arrastre es mediante la ley de Stokes, que considera la particula moviéndose en
un medio fluido estancado. Cuando el fluido posee movimiento relativo, la fuerza es proporcional

a la velocidad relativa como en la ecuacion (139).

Fp = Cyp (Vg — V) (139)

Donde Cyp depende en principio de la masa y didmetro de la particula. El coeficiente de

arrastre es definido como,

=

Fp
1PAV2

Cp = (140)

Donde A es el drea proyectada perpendicular al flujo, p y v la masa especifica y la velocidad

de la corriente fluida. Asociando las ecuaciones (139) y (140) se obtiene:

"
Fp = 5CppaA [|Vg — Vol | (Vs — V) (141)

La ecuacion (I41) contabiliza la fuerza de arrastre para una tnica particula esférica, cuya

. . nd; . foo . .
area proyectada es igual a —*. La fraccién volumétrica de particulas rg es la relacion entre el

volumen de particulas n,,V), y el volumen total de la mezcla. Asi el nimero total de particulas por
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unidad de volumen puede calcularse como:

rﬁ 6?'[3
=P __F 142
"V, T d (142)

En consecuencia, la fuerza de arrastre total ejercida en un conjunto de particulas es repre-

sentada por:

=33, —=rgpa ||Vp — Val| (V5 — Va) (143)

Comparando las ecuaciones (139) y (143) es posible decir que,

3Cp
Cop = 3 78Pa |75 — e (144)

Existen varias correlaciones que pueden utilizarse para calcular el coeficiente de arrastre,
dependiendo de los regimenes de flujo, la forma de las particulas entre otros. El nimero de Rey-

nolds de particula se define como:

PalVp —Valdg

145
Mo (143)

Re), =

Donde o y B representan la fase continua y discreta respectivamente. La fuerza de arrastre
sobre un cuerpo puede dividirse en dos partes, la fuerza debida a la friccion superficial y aquella
ejercida por la distribucion de tensiones normales axisimétricas en la superficie del cuerpo, llamada

arrastre de forma. A medida que Re, aumenta, el arrastre de forma va incrementando su influencia
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hasta llegar a ser la fuerza dominante. De esta manera surgen tres regimenes ampliamente conoci-

dos en la literatura:

» Régimen de Stokes (Re, ~ 1): En este régimen, el coeficiente de arrastre viene dado por:

24
Cp=— 146
2= Re, (146)
» Region viscosa (1 < Re, < 1000): Tanto la friccién superficial como el arrastre de forma son
importantes. Existen incontables correlaciones basadas en datos tedricos y experimentales
siendo la mds utilizada la propuesta por Ishi1 and Mishima (1984),
24
= (140, 15Re5T) 147
Re, (1+0.15R¢ (147)
» Region inercial o turbulenta (1000 <Re, < 2x105): El arrastre de forma domina completa-
mente y el coeficiente se torna practicamente independiente del valor de Re),, alcanzando un

valor aproximado de

Cp=0,44 (148)

4.1.7.2. Fuerza de dispersion turbulenta. 1La dispersion turbulenta surge de la co-
varianza entre fluctuaciones del campo de fraccion volumétrica y de velocidad (Shi et al., [2004).

A partir de la descomposicién y promediacion de Reynolds aplicada a la ecuacién de conservacion
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de masa:

2 (pu) (ra) + 7 - (P () (7)) = ~7 - ({pa) (o)) (149

El lado derecho de la igualdad se puede aproximar por un mecanismo de difusién de gra-

diente (igual que los modelos de turbulencia), asi:

() (o) ~ B (rg) (150)

Donde ur y or son la viscosidad y el nimero de Prandtl-Schmidt turbulentos. Incluso en
situaciones donde se tiene un fluido incompresible o un flujo isocérico, la densidad local de la
mezcla sufre fluctuaciones debido a las diferentes proporciones de las fases presentes en cierta
region a lo largo del tiempo, y en este caso, es conveniente utilizar una media de Favre para la

descripcion de las propiedades Burns et al.| (2004), de la siguiente manera:

(151)

Entonces

- it rv it -
(va>:va—<<a o) =Va+ (Vo (152)
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(reV o)

Donde (V1) = — {5,y por la media de Reynolds:

Vo = (Va) +V o =Va+ (Vi) +V 0 (153)

Note que a diferencia de la media de Reynolds, (V7,) # 0. Asi, es posible reescribir la

ecuacion (149) en funcién del campo de velocidad ponderado por la media de Favre,

2 ({pe) (rad) + ¥ (P {ra) (7)) =0 (154

Retornando a la forma patrén de la ecuacién de continuidad pero con el campo de velocidad
medio de Favre. La fuerza de dispersion turbulenta surge de la aplicacién de este procedimiento de
descomposicion y promediacion a los términos de las fuerzas interfaciales, generando igual niimero
de términos con correlaciones entre el campo de velocidad y el de fraccién volumétrica en cada
fuerza que estuviese actuando: arrastre, masa virtual, Basset, sustentacion, entre otras. Incluso,
estudiando la fuerza de arrastre, las demds covarianzas no se muestran significativas (Burns et al.,
2004). El mecanismo de dispersion se presenta por la accién de los vortices que arrastran las
particulas, y los mismos vortices sufren accion de la interaccion de estas particulas que modulan la
turbulencia. Este mecanismo es importante principalmente para nimeros de Stokes pequenos, de

esta forma, apenas la descomposicion de la fuerza de arrastre es tomada en consideracion,

CO‘B
L, 6 .
Fp = 2B g 5 (7~ ) (155)
p _
2; Dag
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que por descomposicion y promediacion devuelve,

Fp=(cqp) (Vg —Va) + Frp (156)

El segundo término del lado derecho de la ecuacion se denomina Fuerza de Dispersion
Turbulenta, Frp, hasta ahora un mecanismo de transporte de masa de caracter difusivo de la ecua-
cién de continuidad. En las ecuaciones de cantidad de movimiento, ésta surge como una fuerza

interfacial mas Burns et al.| (2004)):

} (7)ot (A (75 —74))
= {cq — e ol (157)
Frp={cqp) <r;3> () <Aix;s>

Aplicando la aproximacion de difusién de gradiente (Hipétesis de Boussinesq), la ecuacion

(157) se modela de la siguiente manera:

Frp = (cag) [(vm) V(rp) (vm> V{ra) , <vm - vTa) §<Aaﬁ>] (158)

org) (rg) ora) (ra Org  Ora

En caso de tener un sistema polidisperso, el area interfacial de la fase dispersa 3 viene dado

por:

6r[3
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Por lo tanto, se puede escribir

(o5 50)) _(a(65-))_ (o) ()
af \" B )/ _ B “)/ _ B (160)
/ /
(4ep) (s)
Reemplazando este término en la ecuacién (157)) y simplificando se obtiene la ecuacién

(T61):

/ =/
GONAN o

ﬁTD:<COtl3> <,>

"B

la cual, modelada por la aproximacién de difusién de gradiente, se reduce a

Frp={cop) ((‘;;D <V<£;;;> B V<i;a>> (162)

La ecuacién depende de la viscosidad turbulenta y del nimero de Prandtl-Schmidt
turbulento de la fase continua. Otro modelo ampliamente utilizado para la fuerza de dispersion

turbulenta es el propuesto por Lopez de Bertodano et al.| (1994):

Frp = —Crppak¥req (163)

Donde k es la energia cinética turbulenta de la fase continua. Esta ecuacion atin conserva
la relacion funcional con el gradiente de fraccion volumétrica, pero considerando una dependencia
con la energia cinética turbulenta (ya implicita en el modelo anterior por la viscosidad turbulenta).

El pardmetro de cierre Crp depende del nimero de Stokes.
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4.2. Modelo de turbulencia
La turbulencia consiste en las fluctuaciones del campo de flujo en el tiempo y el espacio,
aportando un efecto significativo a las caracteristicas del flujo. La presencia de turbulencia aumen-

ta la difusién de masa, calor y cantidad de movimiento (Wilcox et al.,|1998)).

Boussinesq| (1877) concibié el transporte de cantidad de movimiento como un proceso de
difusion de cantidad de movimiento. La hipdtesis de asume que las tensiones de cizalla causadas
por los vértices turbulentos se relacionan linealmente con la tasa de deformacion del flujo medio.

La constante de proporcionalidad se denomina viscosidad turbulenta, asi (Deschamps, |[2002):

—p () = pr S (164)

A partir de la hipétesis de Boussinesq (1877), Kolmogorov| (1941) concluyé que las com-

ponentes del tensor tension de Reynolds deberian ser definidas como:

2
@y = —p (uiiiy) = 247 (Dyj) — 3 pkd;; (165)

Donde <D,~ j> denota el tensor de tasa de deformacion del flujo medio. La viscosidad tur-
bulenta u7 no es una propiedad del fluido y si del flujo, por lo tanto depende de las condiciones
locales del mismo. Finalmente, la viscosidad turbulenta es adicionada a la viscosidad dindmica en

las ecuaciones promediadas de transporte (Seccién 4. 1.5)).
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4.2.1. Shear Stress Transport— SST Model. El modelo de turbulencia Shear Stress
Transport fue propuesto por el investigador de la NASA Florian R Menter (1994)) y la idea es rete-
ner la formulacién robusta y exacta del modelo k — @ en la regién cercana a la pared y aprovechar
la independencia del modelo k — € en la parte externa de la capa limite. Para conseguir esto, el
modelo k — € se convierte en una formulacion k — @ (Menter, |1994), asi: el modelo kK — w estandar
y el modelo k — € transformado, son multiplicados por una funcién de mezcla (F}) y luego, ambos
modelos se suman. La funcién de mezcla estd disefiada para ser uno (1) en la region cercana a la
pared, activando el modelo k — w; y cero (0) lejos de la pared, lo cual activa el modelo k — €. El

modelo SST se muestra a seguir (en términos de la derivada material):

Modelo k — @ original

Dpk _ du; N 0 ok
D_t — lea—xj ﬁ p(l)k+ axj |:<,u + GkI‘UT) ax]:| (166)
Dpow _ 7 ”8u,'_ , 0 X0
D v Bipw”+ 7 (K + 00 pr) Fr (167)
Modelo k — € transformado
Dpk B Ju; N 0 ok
Dt = Tjj axj _B pO)k—|— axj {(“+Gk2“T) axj:| (168)
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Dpw y  du; 1 dk dw

d dw
Dr = T”& - — Bopo’ +8—1{(H+G@HT)8 }‘sz %4 9%, 9%, (169)

Donde vr es la viscosidad cinemdtica turbulenta; B, Bi, B2, %1, %2, Ok;> Ok,» Ow, Y Ow, SON
constantes. A continuacion, las ecuaciones (166) y son multiplicadas por Fj y las ecuaciones
y son multiplicadas por (1 — F}); al sumar cada grupo de ecuaciones se obtiene:

Dpk du;

d dk
D ”a - B PCOk+a—J [(N"‘Gk.uT)a_xj} (170)

1 dk dw

Dpo y du; d dm

Dt ”8

Suponiendo que ¢; representa cualquier constante del modelo k — @ original, ¢ cualquier
constante del modelo k — € transformado y ¢ cualquier constante del modelo resultante, entonces

la relacion entre ellas es:

¢=F¢1+(1-F)¢ (172)

Las constantes de las ecuaciones (166), (grupo ¢p) y ecuaciones (168), (grupo

@) son:
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o, =0,85; 00 =05;: B =0075; a; =031
B*=0,09; k=0,41; 1 =PB1/B*—0wk*/\/B*

ck2=1,0 ; 6@20,856 ; ﬁ1:0,0828
B*=0,00; k=0,41;  p=P/B*—0uk*/\/B*

Con las siguientes definiciones:

. au,- 8uj 28uk 2
Tij = U1 (axj—i_a_xi_ga_)ck&J) —§Pk5z (173)
F =tanh (arg‘f) (174)

4
arg, = min [max( vk 500v> . 4P 0wk (175)

0,090y~ y*® | * DCyey2

Donde y es la distancia entre el punto de campo y la pared mds cercana; DCy, es la porcion

positiva del término de difusién cruzada de la ecuacion (171)):

1 dk 0
DCip = max <2pc@5$a—;"_ : 1020> (176)
J J

Las condiciones de frontera recomendadas para el modelo son (NASA, [2015):

Uoo Uoo
— < 0w < 10— 177
7 7 a7
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107502 - 0,1U2
Rey, * Rey,

6v
Bi (Av1)°

Opared = 10

k pared — 0

158

(178)

(179)

(180)

Donde L es la longitud aproximada del dominio computacional. La combinacién de los dos

valores lejos de la pared (k- y @) debe producir una viscosidad turbulenta de flujo libre entre

107 y 1072 veces la viscosidad laminar de flujo libre; por lo tanto, las condiciones de frontera

para la turbulencia en la region lejana a la pared estin algo abiertas a interpretacion. La viscosidad

cinemadtica turbulenta es definida de la siguiente manera:

o ark
r= max(a) @ ; QF,)

Donde Q es el valor absoluto de la vorticidad y F, se expresa mediante:

F, =tanh (arg%)

(181)

(182)
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Donde

vk o 500v> (183)

= 2 ;
arg, max( 0.090y " o

4.3. Fase dispersa

La fase dispersa es tratada con un enfoque Lagrangiano, haciendo un seguimiento de las go-
tas a través de todo el campo de flujo. La fase dispersa intercambia masa, cantidad de movimiento
y energia con la fase continua. La trayectoria de las gotas es analizada por medio de un balance
de fuerzas, en el cual se iguala la inercia de las gotas con las fuerzas que actian sobre ella, de la

siguiente manera:

dui,gom Ui — Ui gota

_ . 8ilPgora—p)
dt T Pgota

(184)

Las fuerzas consideradas en la ecuacién (184) fueron las de arrastre y gravitacional. El
segundo término de la ecuacion es la fuerza de arrastre por unidad de masa de la gota y 7, se define

segtin la ecuacion (183):

24
T =Tp—— 185
P CpRe, (183)
Donde 7, es el tiempo de relajacién de la particula, definido segtn la ecuacién (186):
d2
_ Py (186)

= 18u
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u; es el i—ésimo componente de la velocidad, u; ¢orq €s la velocidad de la gota en la i—ésima
direccion, Pgorq ¥ dgora sON la densidad y el didmetro de la gota respectivamente. Re), es el nimero
de Reynolds de la gota basado en la velocidad relativa, el cual se defini6 en la ecuacién (145). Cp

es definido segtin las ecuaciones (146)) a (148) (Ishii and Hibiki, 2010).

La dispersion de las gotas debido a la turbulencia de gas puede predecirse utilizando un
modelo de seguimiento estocdstico (Estakhrsar and Rafee, |[2016). En flujos turbulentos, las trayec-
torfas de las gotas se calculan usando la velocidad promediada del gas i, en la ecuacién (184). La
dispersion turbulenta de la gota se considera al incluir la fluctuacion de la velocidad del gas dentro
del célculo del arrastre; de esta manera, la velocidad del gas u es substituida por: u = it + 1’ dentro
de la ecuacién de cantidad de movimiento de la gota (ecuacion [I84). La fluctuacién de la velo-
cidad de la fase gaseosa se calcula por medio del modelo DRW Discrete Random Walk también
conocido como modelo “eddy lifetime”. Este modelo simula la interaccion de las gotas con una
serie de remolinos (eddies) discretos turbulentos. Cada remolino se caracteriza por una fluctuacién
Gaussiana de la velocidad aleatoriamente distribuida («’,v',w’) como se muestra en la ecuacion

(187) y una escala de tiempo (7).

W = V2 (187)

La ecuacién (I87)) estd compuesta por un nimero aleatorio normalmente distribuido, (&) y

el valor RMS (Root-Mean-Square) local de las fluctuaciones de la velocidad. Cuando se conoce la
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energia cinética turbulenta en cada punto del flujo, es posible asumir isotropia en los valores RMS

de las fluctuaciones de la velocidad, asi:

ViE RV [E (185)

El tiempo de vida caracteristico de los remolinos puede definirse de dos formas: la primera

€s como una constante, segin la ecuacion (189)

T, =211 (189)
Donde,
k
T, = CLE (190)

Cr. es la constante del tiempo de vida de los remolinos y puede variar entre 0,2 — 0,96. La

segunda es mediante una variacion aleatoria alrededor de 77.

T, = —TIn(r) (191)

Donde r es un nimero aleatorio variando entre 0 y 1. Estudios recientes encontraron que
la constante del tiempo de vida de los remolinos C;, puede afectar significativamente los resulta-
dos de la simulacién numérica; también concluyeron que el calculo aleatorio del tiempo de vida

caracteristico de los remolinos genera una descripcion mas realista de la dispersion turbulenta de
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la fase dispersa sobre la fase continua (Estakhrsar and Rafee, 2016, 2013; Yao and Fairweather,
2012; Tian and Ahmadi, 2007)). El tiempo de cruce de los remolinos de la gota se define de acuerdo

con la ecuacidn (192)

L
teross = —Tpln |1 — —_ (192)
T‘u—udmp|

Donde L, es la escala de longitud de los remolinos (eddies) y ’u — Ugrop| €8 la magnitud de
la velocidad relativa. EL. modelo DRW asume que las gotas interactiian con el remolino de la fase
gaseosa sobre el menor entre el tiempo de vida del remolino y el tiempo de cruce del remolino.
Cuando se alcanza este tiempo, se obtiene un nuevo valor de la velocidad instantdnea mediante la

aplicacion de un nuevo valor de { en la ecuacién (187).

4.4. Modelo de pelicula lagrangiana en la pared

De sus siglas en inglés Lagrangian Wall Film (LWF), el modelo LWF permite considerar
de forma un poco maés realista las interacciones gota—pared, debido que modela fenémenos como
el arrastre de gotas y la deposicidn en las paredes. Las condiciones de frontera tradicionales que
involucran la interaccion entre la gota de liquido y las paredes, se establecen en funcién de las go-
tas siendo atrapadas por la superficie en contacto o por medio de coeficientes de rebote arbitrarios;

lo cual podria afectar considerablemente los resultados de eficiencia de separacion.

En el modelo de pelicula en la pared (Stanton and Rutland, [1996)), las gotas de liquido cho-
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can con una superficie (pared) y forman una pelicula delgada. Los mecanismos considerados en
la formulacién general del modelo de formaciéon de pelicula son: gotas chocando, salpicaduras,
evaporacion, transferencia de calor por conveccidn, fuerzas de corte y separacion de la pelicula;
tal como se observa en la Figura[25] Para efectos de la presente investigacion fueron consideradas
unicamente interacciones mecanicas. Fendémenos como evaporacion o condensacion no tienen lu-

gar en la pelicula.

[ ]
® PY Fuerzas de
o %e Transt. de calor corte
Gotas salpicaduras E ., por conveccion Separacion de la pelicula
chocando ee vaporacion y ruptura de las gotas

Conduccion en la

Figura 25. Mecanismos de salpicadura, cantidad de movimiento, transferencia de calor y masa
para la formacién de pelicula en la pared (Stanton and Rutland, [1996)

El modelado de los principales mecanismos para las interacciones gota—pared fueron desa-

rrollados por Rutland (Stanton and Rutland, [1996) y O’Rourke (O’Rourke and Amsden, [1996)). La

Figura 26| muestra un diagrama esquematico de la energfa de impacto (adimensional) en funcién
de la temperatura de la pared, el cual especifica los regimenes analizados por el modelo durante la

interaccion.

Debajo de la temperatura critica del liquido T¢,, la gota que choca con la pelicula puede
adherirse, propagarse o salpicar; mientras que por encima de la temperatura de transicion critica

la gota puede rebotar o salpicar. La energia de impacto (E) se define de acuerdo con la ecuacién
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E
Salpicadura
Ez?rit P
(57,7
Propagacién
Rebote
16
Adhesién
Trit Tw T

Figura 26. Diagrama esquemadtico de los regimenes de interaccion gota—pared (Stanton and
Rutland, [1996)

(193)).

_ puflndd 1

£
o min (Z—ﬁ,l) +2—Z

(193)

Donde u,, es la velocidad de la gota normal a la pared, p es la densidad del liquido, d; es
el didmetro de la gota, ¢ es la tensién superficial del liquido y &g es la altura de la pelicula. Jp es

el espesor de la capa limite, definido como:

dg
O = 194
N> (194)
Donde
d,
Re — Pugnag (195)
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La temperatura critica de transicion se define asi

Terie = Tyis Tsar (196)

crit

Donde T, es la temperatura de saturaciéony T

wrir €8 el factor de temperatura critica, el cual

varfa entre 1 y 1,5. El régimen de adhesién aplica cuando E esta por debajo de 16. Si la temperatura
estd por encima de la temperatura de critica, las gotas siguen un régimen de rebote. El régimen de
salpicadura ocurre cuando la energia de impacto se encuentra por encima del umbral de energia

critica, es decir, E..;; = 57.7.

= Rebote En el régimen de rebote, la velocidad de la gota viene dada por

5
Upr = ?”dt (197)
Urn = €nligy (198)

Donde u,; y u,, son las componentes tangencial y normal de la velocidad respectivamente,
ug; es la componente tangencial de la velocidad de incidencia (choque) y e, es el coeficiente

de restitucién normal, definido por:

en =0.993 — 1.760; + 1.5607 — 0.490;3 (199)
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Donde ©; es el dngulo de incidencia, medido a partir de la superficie de la pared. El dngulo
de desviacion de la gota que rebota W, toma un valor aleatério entre -90° y 90° a partir de la

direccidn incidente.

= Salpicadura La Figura [27|representa graficamente las variables involucradas en el modelo
de Stanton—Rutland: didmetro de la gota incidente d;, velocidad de la gota incidente u 4, Dia-
metro de las gotas secundarias salpicadas d;, velocidad de las gotas secundarias salpicadas

u; y angulo de reflexion de la gota medido desde la superficie normal a la pared Og.

Z

o Gotas
Gota @ secundarias
@4

primaria

Fluido
depositado

X

Figura 27. Incidencia y salpicadura de las gotas de liquido de acuerdo con el modelo de
Stanton—Rutland (Stanton and Rutland, (1996)

Para cada parcela que salpica, se obtiene un didmetro diferente a través de muestreo de una

funcidn de distribucion de probabilidad f (Mundo et al.,|1995; Weihull, [1951)

d 2
“(5)
~esima

La expresion para el didmetro de la i parcela salpicada se muestra en la ecuacion (201)

f(d)=1—exp (200)

d; =D~/—In(1—¢,) (201)
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Donde c¢; es la ¢

muestra aleatoria. La fraccién madsica de la gota salpicada ys, fue
propuesta (mediante ensayos experimentales) por (Yarin and Weiss, [1995;/0’Rourke and Amsden,
1996)), de la siguiente manera:

1.8x107* (E> —E2,) EZ2, <E* <7500

Vs (202)
0.75 E? > 7500

Con el fin de obtener el nimero total de gotas, debe tenerse en cuenta que la conservacion
global de masa requiere que la suma de la masa total de las parcelas salpicadas sea igual a la
fraccion masica salpicada, asi:

N, arcels
pr. A

N ). fidi =ysma (203)
i=1

Donde m,; es la masa total de la parcela incidente; por lo tanto, el nimero total de gotas

salpicadas se obtiene mediante la ecuacién (204))

Ysimg

Niot =
pT Nparcels 3
% Liz1  Jid;

(204)

En la literatura existen correlaciones adicionales para calcular la componente normal de la

velocidad de salida de las gotas salpicadas (u;). La densidad de probabilidad viene dada por:

Uni \ by ”ni/”dn bt uni/udn b
) o (] e
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Donde los indices i y d en la ecuaciones (203)) a (205)) corresponden a la i gota incidente

y salpicada respectivamente (Figura[27). b, y ®, son funciones de ©, de la siguiente manera:

2.1 0; <50°
b, (206)

1.10+0.020; ©; > 50°

0, = 0.158¢00170: (207)

La componente tangencial de la velocidad se obtiene a través de la expresion para Og:

@s = 65.4+0.220; (208)

Usp =tan (@S) (209)

El dngulo azimutal ¥ de la Figura se calcula asumiendo que sigue la distribucién H (W)

(Naber and Reitz, 1988 |Stanton and Rutland,, [1996)

1/2n B=0
H(¥) (210

Z(Eﬁ/fl)exp{[s [1 _ (%)} } B>0
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Donde f es un parametro que se relaciona con @:

B 2
) e’ +1 P
Slfl@] = elg—_lm (211)
Y se obtiene integrando las ecuaciones (210) y (211)):
= Paraf} =0
VY =2np (212)
= Paraf} >0
(%) log [e_ﬁ +2p (1—6‘13” p<0.5
Y (213)

(5)1og[2-e P20 (1-¢F)] p>o05

p en las ecuaciones (212)) y (213) es un nimero aleatorio normalmente distribuido entre 0 y
1. Finalmente, se plantea un balance de energia para la nuevas parcelas, de manera que las energias
cinética y de superficie de las nuevas gotas no exceda la de las gotas anteriores.
1 N, parcel 5 N, parcel 5 1 5 5
3 Zi (miu;) + mo Z‘i (Nidf) = Smau, + 6 (Nydg) —Es (214)
1= 1=
Donde Es es el umbral de energia para que la salpicadura ocurra. Para asegurar la conser-

vacion de energia, se calcula el siguiente factor de correccion:

_ dmaid, + w0 (Ngd3) — Es — £;7 (Nid?)

Ey
N
3 Xl ()

(215)
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El umbral de energia Eg

1
Eg = 5mdu§ (216)

Donde u; es la velocidad del umbral de salpicadura en funcidn del nimero de Weber critico

us = Wec,pidd 217)
IV A\
We,, = 182d, (G) (p) . (218)

Las componentes normal y tangencial de la parcela salpicada se multiplican por la raiz

cuadrada de Ej con el fin de asegurar la conservacion de energia.

u. = /Exuni and u); = \/Ejuy (219)

4.4.1. Colision y coalescencia de las gotas. Cuando se incluye en los célculos
numéricos el seguimiento Lagrangiano de las gotas, es posible estimar el nimero de colisiones
entre ellas. La dificultad en cualquier cdlculo de colision radica en que para N gotas, cada gota tiene
N — 1 posibles compaifieras para colisionar. Por lo tanto, el nimero de pares de colision posibles
es aproximadamente %Nz; lo cual implica un aumento considerable del costo computacional para
el cdlculo de colisiones directas. Por esta razon se incentiva el uso de “parcelas” (representaciones

estadisticas de un ndmero determinado de gotas individuales). El algoritmo utilizado en |O’Rourke
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and Amsden (1996) reduce significativamente el costo computacional por medio de una estimacion
estocdstica de las colisiones. La probabilidad de cada colision es calculada a partir del nimero de
Weber colisional (We,) y ajustada con observaciones experimentales.

pU2,D

We, = % (220)

Donde U,,; es la velocidad relativa entre dos parcelas y D es el didmetro aritmético de dos
parcelas. La distribucion de probabilidad del niimero de colisiones sigue una distribucién de Pois-
son. Mayores nivel de detalle acerca del modelo pueden consultarse en (O’ Rourke and Amsden
(1996)). Es importante resaltar que el modelo de formacion de pelicula en la pared es calculado de
manera enteramente integral, es decir, no se resuelven ecuaciones de transporte para la pelicula.
Este modelo se aplica como una “condicion de frontera” en la solucion numérica de las ecuaciones

de transporte.

4.5. Modelo de medio poroso (PMM)

El modelo de medio poroso (de las siglas en inglés Porous Media Model - PMM) es utiliza-
do en la presente investigacion para simular el comportamiento de un eliminador de niebla de tipo
malla tejida. Los términos para el modelo de medio poroso son una consecuencia matematica la

promediacién de las ecuaciones de transporte.
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4.5.1. Cantidad de movimiento. El término generado tiene dos componentes: un

término de pérdidas viscosas y un término de pérdidas inerciales, asi:

3 3
1
S;i=— ( E D,‘j[.LVj—f— E Cijip |V|Vj> (221)
j=1 J=1

Donde S; es el término fuente para la i ecuacién de cantidad de movimiento; |V| es
la magnitud de la velocidad, D y C son matrices preestablecidas. La ecuacién (221)) contribuye
al gradiente de presion en el volumen de control poroso, creando una caida de presion que es
proporcional a la velocidad del fluido (o velocidad al cuadrado) en el volumen de control. En el

caso de utilizar un modelo de medio poroso homogéneo, la ecuacién (221) se reduce a:

u 1
i=— =V = f 222
S (aV +C22p]V|V> (222)

Donde « es el factor de permeabilidad y C; es el factor de resistencia inercial. Si el flujo
que atraviesa el medio poroso se encuentra en régimen laminar, la caida de presion es proporcional
a la velocidad y C; puede valer cero. Ademds, si se ignora la aceleracion convectiva y la difusion,

la ecuacién (222)) se reduce a la ley de Darcy:

vp—_Hy (223)
o

Para flujos con alta velocidad, la constante C;; de la ecuacion (221) proporciona una co-

rreccion a las pérdidas inerciales en el medio poroso. Esta constante se puede entender como un
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coeficiente de pérdida por unidad de longitud; de esa forma es posible especificar la caida de pre-

sion en funcidn de la cabeza dinamica.

4.5.2. Energia. En las regiones consideradas como medio poroso, la ecuacion es-
tandar de transporte de energia se resuelve con modificaciones en el flux de conduccién y en el
término transitorio. Cuando se asume que el medio poroso y el fluido circundante se encuentran
en equilibrio térmico, el flux de conduccién en el medio poroso utiliza una conductividad térmica
efectiva y el término transitorio incluye la inercia térmica del sélido sobre el medio, de la siguiente

manera.

a —
57 YPrEr+(1=7)psEs] +9 - [V (prEf +p)]

kepfVT — (Zh]) + (-7 ] (224)

_¢h
=Sh+v.

Donde Ey es la energia total del fluido, E; es la energia total del medio s6lido, pr y ps son
la densidad del fluido y del medio solido respectivamente, ¥ es la porosidad del medio, k.¢r es
la conductividad térmica efectiva en el medio poroso y Sﬁi es el término fuente de la entalpia del
fluido. k. rr se calcula como el promedio volumétrico de la conductividad térmica del fluido y del

solido:
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kepr = Yky+(1—7)ks (225)

4.6. Deteccion de vortices dentro del GLCC
El conjunto de ecuaciones que detectan vortices se basan en el eigen andlisis o andlisis pro-
pio en el tensor de gradiente de velocidad local (Sujudi and Haimes, 1995; Jeong and Hussain,

1995)). A continuacién se presenta la notacion y ecuaciones relacionadas:

Para el tensor de gradiente de velocidad

diy dip diz % 3—; 3—';
ow ow 9
d31 dxn dx x N o

Los valores propios del tensor gradiente satisfacen el polinomio caracteristico

PA)=A*+PA>+QA+R=0 (227)

Donde

Pz—rr(f)) = Teii=— (dy +dn +d33) (228)
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(dapdzz — dp3dsp) + (di1d22 — diaday ) + (d3zdy — di3d3y)

REE%[—P3+3PQ—4r<==5>]:

di1 (dy3dzo — dydsz) +di2 (da1dsz — dz1daz) +diz (dz1dy — doidsy)

Al definir

15
=Q0—=-P
qg=0 3

R+—2P3 1PQ
r= —P — =
27 3

Entonces, si el discriminante es

1\2 /1 \?
A=| = -
(37) +(50) >0
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(229)

(230)

(231)

(232)

(233)

El tensor tiene un valor propio real A, y un par de valores propios complejos conjugados
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Aer £ il Es decir, el tensor se puede descomponer como

[dll} = [verr\_;Ci] 0 )Lcr A«ci [Vrvc‘rvc'i]

0 _;Lci /lcr
Si se denota
r
E=} A-3
& =7 \/K—F%

Entonces

Ay = 52-;53\/5
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(234)

(235)

(236)

(237)

(238)

(239)

Este dltimo se denomina “Swirling Strength” y representa la fuerza del movimiento del re-
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molino local. En el software de post—procesamiento utilizado, la fuerza de remolino es la magnitud
tanto del vector de remolino y del remolino normal (Jiang et al., 2002; Roth and Peikert, [1998)). La
direccion del vector de remolino es el vector propio real v, y la direccion del remolino normal v,

son mostrados en las ecuaciones (240) y (241) respectivamente (Zhang and Choudhuryl, 2006)).

[ﬁ_m} 7.=0 (240)
5, = —ver X Vei_ (241)
chr X Vi H

4.7. Modelo numérico

Los métodos tradicionales para la solucion numérica de sistemas de ecuaciones diferencia-
les parciales son: el Método de Diferencias Finitas (MDF), Método de Elementos Finitos (MEF) y
Método de Volumenes Finitos (MVF). Existen otros métodos, los cuales se limitan a casos especi-
ficos. En el contexto de los softwares comerciales de CFD, el método de voliimenes finitos es mas

utilizado (Maliskal, [2004).

4.7.1. Acoplamiento Presion—Velocidad. Como ya se explicé en la seccién4.1.6,

el campo de presion es compartido por todas las fases. La solucién del sistema de ecuaciones que
representan el comportamiento multifisico de los separadores de gas natural emplea un algorit-
mo que pertenece a los denominados métodos de proyeccién (Chorinl [1968). En este método la

restriccion de conservacion de masa del campo de velocidad se obtiene resolviendo una ecuacion
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de presion (o de correccién de presion). La ecuacidon de presion se deriva de las ecuaciones de
continuidad y cantidad de movimiento, de tal forma que el campo de velocidad corregido por la
presion, satisface la continuidad. Debido al hecho que las ecuaciones de transporte son altamente
no lineales y acopladas unas con otras, el proceso de solucion involucra iteraciones en las que todo
el conjunto de ecuaciones es resuelto repetidamente hasta alcanzar la convergencia deseada. Exis-

ten dos algoritmos de solucién denominados: segregado y acoplado, los cuales se muestran en la

Figura[28]

En el algoritmo segregado, las ecuaciones de transporte para la solucién de las variables
del sistema se resuelven individualmente una después de la otra. Al ser resueltas, cada ecuacion se
desacopla o “segrega” de las demds, de ahi su nombre. Este algoritmo tiene la ventaja de reque-
rir poca memoria, debido que las ecuaciones discretizadas solo necesitan ser almacenadas una a
la vez; sin embargo, la convergencia es lenta, debido que las ecuaciones se resuelven de manera

desacoplada.

A diferencia del algoritmo segregado, el algoritmo acoplado resuelve simultdneamente las
ecuaciones de continuidad y cantidad de movimiento, esta metodologia de solucién mejora signifi-
cativamente la tasa de convergencia con la consecuencia de aumentar el requerimiento de memoria
en 1,5 a 2 veces en comparacion con el algoritmo segregado debido que todos los campos de cada
variable de solucién deben almacenarse simultaneamente, lo cual aumenta considerablemente el

costo computacional.
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Algoritmo segregado

Actualizar
propiedades

Resolver secuencialmente
u—v—w

Resolver ecuacion de
correccion de presion

Actualizar flux masico,
presion y velocidad

Resolver energia,
turbulencia y demas
ecuaciones escalares

Converge
?

Algoritmo acoplado

Actualizar
propiedades

Resolver simultanecamente las
ecuaciones de continuidad y
cantidad de movimiento

Actualizar flux masico

Resolver energia,
turbulencia y demas
ecuaciones escalares

Converge
?

Figura 28. Diagrama esquemaético de los algoritmos de acoplamiento presién—velocidad
utilizados en la discretizacién del modelo matematico

4.7.2. Método de Volimenes Finitos. En el método de voliumenes finitos, la dis-

cretizacion se obtiene a partir de la integracion de las ecuaciones de transporte alrededor de un

volumen de control finito. Considerando la forma general de las ecuaciones de transporte:

289 1 5 (pig)=v-(pvo) + Sy e42)
—— Y=

) 11

i v
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Donde,

1. Término transitorio

II. Término convectivo

[11. Término difusivo

IV, Término fuente

Las ecuaciones de transporte se integran en cada celda computacional utilizando el teorema

de la divergencia a lo largo de un determinado intervalo de tiempo At:

/tzmr{/V8(5t¢)dv+7{p¢v.dﬁ:7{F¢v¢.dg+/vs¢dv}dt (243)

Donde ¢ es una variable o propiedad escalar, dA es el vector superficie, I'y es el coeficiente
de difusion para ¢, V¢ es el gradiente de ¢ y Sy es el término fuente de ¢ por unidad de volumen.
Los valores de las variables se obtienen a través del uso de técnicas apropiadas de linealizacion
e interpolacion. La linealizacion transforma las ecuaciones diferenciales en un conjunto de ecua-
ciones algebraicas lineales. La discretizacion espacial se relaciona con los términos advectivo y
difusivo de la ecuacién de transporte, y la discretizacion temporal se relaciona con el término tran-
sitorio de la misma. Las técnicas de discretizacion de cada uno de los términos de la ecuacién (243))
se pueden aclarar considerando el volumen finito bidimensional P de la figura[29] De acuerdo con

esta notacion, el término difusivo puede ser representado mediante la ecuacién (244):
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(0]0) O P E

(segundo (nodo oeste) nodo centra (nodo este)
nodo oeste)
L] L] [ L]

cara oeste (0) | | cara este (e)

-
X X + AX X

Figura 29. Representacion grafica y notacion del método de volumenes finitos (Prietol 2011)

FTov9-d3 = =22 (90~ 00) = Do (60— do) (244)
Donde Ag es el drea de la cara oeste, /g es la distancia entre el nodo oeste (O) y el nodo
central (P) y Do es el coeficiente de difusion de la cara oeste.

4.7.3. Linealizacion del término fuente. Un término fuente genérico para la li-

nealizacion puede ser expresado de la siguiente manera:

SopVp = S+ Spop (245)

Donde Syp es el valor del término fuente Sy en el centro de la celda Py Vp es el volumen
de la celda computacional centrada alrededor del nodo P. La linealizacion del término fuente Syp,
deberia ser una buena representacion de la relacién entre S'y ¢. Dependiendo de la forma funcio-

nal de Syp, existen varias maneras de formular los coeficientes Sg y Sﬁ El método sugerido por
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Patankar (1980) se muestra a continuacion:

ds *
Sor = Spp+ (CT:;P) (90— 07) (246)

Donde * indica el valor de la iteracion anterior. Este tipo de linealizacion es recomendado

unicamente en los casos en que el término fuente disminuya con el aumento de la variable ¢. Los

coeficientes del término fuente pueden representarse de acuerdo con las ecuaciones (247) y (248):

dSep\*
St = {S}‘)P— <Tf) ¢£} Vp (247)
SO = (dj(‘zp ) Vp (248)

4.7.4. Discretizacion espacial. Una considerable cantidad de métodos se han desa-
rrollado con el objetivo de discretizar espacialmente el sistema de ecuaciones diferenciales parcia-

les. A continuacion se presentan los métodos Upwind de primer y segundo orden.

4.7.4.1. Upwind de primer orden. El método de discretizacion upwind resuelve
ecuaciones diferenciales parciales, usando diferenciacion parcial en la direccion determinada por
el signo de las velocidades caracteristicas. En este método, el valor de la funcién en la cara (¢,)

es igual al valor de la funcién aguas arriba (@p); de esta forma el término convectivo adopta la



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 183

siguiente forma:

7{ POV-dA = pvoAcdo = Coto (249)

Donde C, es el coeficiente convectivo de la cara oeste. A partir de la ecuacién (249) se

genera un coeficiente matricial para el punto nodal oeste (Patankar and Spalding, [1983)), asi:

A, =max(C,,0)+ D, (250)

4.7.4.2. Upwind de segundo orden. Este método mejora la precision de la discreti-
zacion espacial comparado con el método de primer orden, debido a la extrapolacion de dos puntos

upwind para la cara determinada; entonces ¢, sera:

¢0:%¢0_%¢00:¢0+%(¢0_¢00> (251)

El coeficiente de la cara este y el coeficiente matricial son mostrados a continuacién:

3 1
0o = §¢p - 5(/)0 (252)

1
A, =max (C,,0)+ 5max (Ce,0)+ D, (253)
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4.7.5. Discretizacion temporal. Para simulaciones en estado transitorio, las ecua-
ciones que rigen el flujo deben ser dicretizadas en el espacio y en el tiempo. La discretizacion
temporal implica la integracion de cada término de las ecuaciones diferenciales a lo largo de un
intervalo de tiempo Atz. La expresion genérica para la evolucion temporal de la variable ¢ se repre-

senta de la siguiente manera:

¢

—=F 254
2 —F©) (254)
Donde la funcién F (¢) incorpora algin tipo de discretizacion espacial. La discretizacion

temporal de primer y segundo orden se expresa de acuerdo a las ecuaciones (253)) y (256) respec-

tivamente.

(pn+1 . ¢n B
= F () (255)
n+1 _ n n—1
UMM LS A S (256)

2At

Donde ¢ es cualquier cantidad escalar, n+ 1 es el valor en el nivel de tiempo siguiente
t + At, n es el valor en el nivel de tiempo actual # y n — 1 es el valor en el nivel de tiempo anterior
t — At. Una vez discretizada la derivada temporal, es necesario estimar F (@), para esto, existen

dos métodos: integracion implicita y explicita del tiempo.
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4.7.5.1. Integracion implicita en el tiempo. Este método consiste en evaluar F (¢)

en un nivel de tiempo futuro:

¢n+1 ¢n

Al —F (¢n+1) = ¢n+1 _ (pn—f—AtF <¢)n+1) (257)

4.7.5.2. Integracion explicita en el tiempo. Este método evalia F (¢) en el nivel

de tiempo actual:

¢n+l ¢n

S F = e =9 AF (") (258)

Este método es poco recomendable para sistemas que se resuelven mediante acoplamiento

Presion—Velocidad.
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5. Evaluacion de eliminadores de niebla para separacion a alta presion
Bésicamente, los eliminadores de niebla son dispositivos que se instalan como accesorios dentro
de los separadores gravitacionales horizontales o verticales con el fin de promover la coalescencia
y separar las gotas mds pequeias que son arrastradas por la fase continua; tal como se introdujo en
la Seccién [3.3.2] En este capitulo se realiza un analisis individual de dos tipos de eliminadores de
niebla con el fin de conocer el accesorio que mejor se acomode a las condiciones de separacion a

alta presion y acoplarlo posteriormente al equipo de separacion principal.

En la literatura se encuentran algunos estudios acerca de la comparacion de eliminadores
de niebla, tal es el caso de Fewel and Kean| (1992), los cuales revisaron las principales caracteris-
ticas de los eliminadores de niebla tipo vane pack tales como eficiencia de separacion, caida de
presion y capacidad del dispositivo; argumentando que la etapa mds importante durante el proceso
de disefio es la evaluacion de la capacidad de un equipo de separacion debido que la mayoria de
errores se generan durante el escalamiento, es decir, las propiedades fisicas medidas en laboratorio
y en el campo de produccion son diferentes, por lo tanto el patron de flujo de la fase gaseosa y
la distribucion de tamafio de gota de la fase liquida pueden cambiar también. La conclusién del
trabajo fue que los eliminadores de niebla tipo vane pack tenian mayor capacidad, en comparacién
con los de tipo wire mesh, adicionalmente recomiendan la combinacién de medicién en campo y
simulaciones con CFD para una estimacion acertada del comportamiento del demister; y 1o mas

importante, con las simulaciones de CFD comprobaron que si excede la velocidad permitida pa-
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ra este tipo de dispositivos, es posible aumentar el nimero de paletas o adicionar algunos platos
perforados con el fin de prevenir el arrastre de gotas hacia la corriente de gas y consecuentemente,

aumentar la eficiencia de separacion.

Brigadeau| (2007)), desarrollé simulaciones utilizando CFD en un eliminador de niebla tipo

vane pack a diferentes presiones de operacion con el fin de analizar la eficiencia del accesorio, asi:

= LP (Low Pressure): aire/agua a 0,1 MPa,

= HPNE (High Pressure No Entrainment): gas natural/condensado a 9,2 MPa sin arrastre de

gotas y,

» HPE (High Pressure Entrainment): gas natural/condensado a 9,2 MPa con arrastre de gotas.

En su trabajo, Brigadeau (2007)) concluy6 que para el sistema HPE es necesario un mayor nivel de
andlisis debido al excesivo nivel de liquido arrastrado por la corriente gaseosa a causa de los pe-
quefios tamafios de gota. Esta aparentemente obvia pero acertada conclusion se vio forzada debido

al hecho que sus simulaciones numéricas no alcanzaron la convergencia.

5.1. Eliminadores de niebla tipo vane pack

En la literatura existen varios trabajos de investigacion utilizando CFD con el fin de ana-
lizar la eficiencia de separacion de los eliminadores de niebla convencionales tipo vane pack, los
cuales consisten en placas paralelas onduladas, estrechamente espaciadas y orientadas en la misma

direccion del flujo de gas. Los didmetros de las gotas considerados estuvieron en el intervalo de
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100 a 1000 micrémetros (Gillandt et al., [{1996), 10 a 50 micrometros (James et al., 2005} [Zhao
et al., [2007) y 1 a 20 micrémetros (Wang and James, (1998, [1999)). Todos los autores compararon
sus simulaciones con datos experimentales de sistemas aire—agua a presion atmosférica y usando
los modelos de turbulencia k — € estdndar y LowRe k — € los cuales, estd demostrado que no son
adecuados para capturar fendmenos en regiones cercanas a la pared. Otros trabajos utilizando CFD
se dedicaron a analizar el efecto que tiene la geometria del demister sobre la eficiencia de sepa-
racion, tales como la instalacién de canales de drenaje (James et al., 2003; Verlaan, 1991; Wang
and Davies| |1996), o la optimizacion de parametros geométricos como la distancia entre placas y
angulos de ondulaciéon (Narimani and Shahhoseini, 2010). Sin embargo, éstos tltimos no fueron
validados con datos experimentales o de industria, aunque evidenciaron mejoras a nivel de eficien-

cia de separacion en comparacion con la geometria convencional.

Con relacién al modelo de turbulencia, (Galletti et al.| (2008)) desarrollaron el estudio numé-
rico de un eliminador de niebla tipo vane pack que incluye canales de drenaje, prestando especial
atencion a la dispersion turbulenta generada por la fase gas sobre las gotas y comparando los
modelos de turbulencia k — € y kK — . Sus resultados fueron comparados con las simulaciones
numéricas desarrolladas por Wang and James| (1998, |1999) y datos experimentales generados por
Phillips and Deakin| (1990) y Ghetti| (2003). Los mejores resultados fueron obtenidos usando el
modelo de turbulencia k — @ SST. Recientemente, [Estakhrsar and Rafee| (2016) desarrollaron un
andlisis acerca del efecto de la longitud de onda y el nimero de curvaturas de las placas sobre la

eficiencia de remocién de gotas y la caida de presion en eliminadores de niebla tipo vane pack con
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canales de drenaje; fue utilizado un enfoque Euleriano—Lagrangiano, el modelo de interaccion de
remolinos y el modelo de turbulencia Reynolds Stress Transport — RSTM. A pesar que el modelo
de turbulencia RSTM es mds riguroso que el modelo SST, los resultados no mostraron diferencias
significativas con respecto a los datos experimentales; por lo tanto, no se justifica el alto esfuerzo
computacional necesario para la implementacion del modelo RSTM. Estakhrsar and Rafee| (2016)
encontraron también que un incremento en el nimero de curvaturas aumenta significativamente la
caida de presion, y que, los eliminadores de niebla con menor curvatura en la longitud de onda

presentan mayores caidas de presion y eficiencia de remocion de gotas.

A pesar de todos los avances en los estudios con CFD de configuraciones geométricas y
campos de flujo en eliminadores de niebla de tipo vane pack, los resultados de las simulaciones
numéricas han sido aplicados principalmente en mezclas aire—agua a presion atmosférica. Adi-
cionalmente, los estudios realizados con CFD para este tipo de equipos utilizan la condicién de
frontera en las paredes que “atrapan” las gotas que entran en contacto con su superficie (Estakhrsar
and Rafee, 2016} |Galletti et al., 2008; [Wang and James), |1998)), en otras palabras, cuando las gotas
de la fase dispersa entran en contacto con las paredes, su trayectoria deja de ser calculada. Esto ge-
nera una sobre—estimacion en términos de la eficiencia de remocion, debido que las gotas forman
una pelicula de liquido sobre la superficie de las paredes del eliminador de niebla. Finalmente, a
pesar de sus limitaciones y simplificaciones, el modelo de pelicula Lagrangiana en la pared (LWF)
presenta una aproximacion al comportamiento real de la fase dispersa en la region cercana a las

paredes y, en consecuencia, cdlculos mas realistas de la eficiencia de remocién de gotas. Por tal
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razon, en la presente seccion se analiza numéricamente el impacto del modelo LWF sobre la efi-
ciencia de remocién de gotas para un flujo multifase de gas natural dentro de un eliminador de

niebla de tipo vane pack operando a presiones de 2, 4y 7 MPa.

5.1.1. Modelo computacional.

5.1.1.1. Geometria. La Figura 30| muestra el dominio computacional del elimina-
dor de niebla tipo vane pack, el cual consiste en una seccion paralela y bidimensional de una de
las placas, incluyendo los respectivos canales de drenaje de dimensiones L y W. Las dimensiones
del dispositivo son presentadas en la Tabla [I5] Estas dimensiones fueron seleccionadas con base
en estudios numéricos previos, los cuales analizaron el efecto de la geometria sobre la eficiencia
de separacion y caida de presion en mezclas gas—liquido (Estakhrsar and Ratee, [2016, 2013 Nari-

mani and Shahhoseini, 2010).

Tabla 15
Dimensiones del eliminador de niebla tipo vane pack (Estakhrsar and Rafee, 2013)

s(mm) | A(mm) | L(mm) | W(mm) | o (°)
25 118,5 12,5 8,5 45

5.1.1.2. Condiciones termodindmicas y propiedades de los fluidos. Para la valida-
cion de los modelos matematicos de la presente seccion, fueron utilizados los datos experimentales
obtenidos por Ghetti (2003)), quien desarroll6 experimentos para una mezcla aire—agua a presion

atmosférica (Tabla[I6); variando la velocidad del gas ug entre 2 y 5 m/s, y el didmetro de la gota
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Figura 30. Representacion geométrica del dominio de solucion usado en las simulaciones
numéricas

entre 3 y 20 micrometros.

Después de la validacion a condiciones de presién atmosférica, el modelo matematico y
numérico fue utilizado para el analisis de la separacion de fases de la mezcla de gas natural (Gas
3) de la Tabla[5] es decir: metano (0,936), etano (0,0263), i—butano (0,0149), n—butano (0,0149) y
n—pentano (0,0079) (Valiollahi et al.,|2016)). La composicién de la mezcla gas—-liquido fue correla-
cionada a 260 K y presiones de 2, 4 y 7 MPa; con el fin de determinar la influencia de la presion
de operacién sobre la eficiencia de separacion. La curva de equilibrio de la mezcla, asi como el

resumen de las propiedades de los fluidos se muestran en la Figura|/|y Tabla|/|respectivamente.

5.1.1.3. Condiciones de frontera. A la entrada se impusieron condiciones de velo-

cidad normal prescritas para la fase gas. Fueron consideradas velocidades de 2, 3,4 y 5 m/s con el
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fin de realizar un andlisis paramétrico. Para el cdlculo de las variables de la turbulencia a la entrada
fueron consideradas una intensidad de turbulencia de 5% y didmetro hidraulico de 25 mm. A la
salida se utilizé un condicion de frontera de presion definida y una condicion de no slip en las

paredes de la fase continua.

Para la fase discreta fue considerada la condicidon “escape” a la entrada y salida del do-
minio de solucién. Este tipo de condicion para la fase discreta establece que cualquier gota que
alcanza esta superficies desaparece del dominio computacional. Para el cdlculo de la interaccion
gota—pared, se considerd la formacién de pelicula liquida en la pared de acuerdo con el modelo
de Stanton—Rutland, es decir, gotas rebotando, salpicando, adheriendose y propagandose, tal como
se describi6 en la seccion 4.4, Con el objetivo de verificar el efecto del modelo de pelicula en la
pared; los resultados fueron comparados con cdlculos realizados utilizando la condicién de fron-
tera “trap” en las paredes (Tabla [I7), la cual implica que las gotas que alcancen dichas paredes
seran removidas del dominio de solucién. Sin embargo, como se verd mds adelante, esta condicion

resulta en una sobre—estimacién de la eficiencia de remocién de gotas.

5.1.1.4. Implementacion del modelo. Las simulaciones numéricas fueron desarro-
lladas en el software comercial ANSYS-FLUENT® . Este cédigo usa el método de volimenes
finitos (FVM), cell-centered en mallas no estructuradas para la discretizacion de las ecuaciones de
transporte. Para el acoplamiento presion—velocidad fue utilizado el algoritmo segregado SIMPLE

Semi—Implicit Method for Pressure—Linked Equations, desarrollado por |[Patankar and Spalding
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Tabla 16

193

Propiedades de los fluidos y condiciones de operacion para la validacion de los modelos del eli-

minador de niebla tipo vane pack

Validacion de modelos matematicos

Mezcla Superficie Condicion Valor | Unidades
Entrada Velocidad 2,3,4,5 | m/s
Aire-Agua Salida Presion (estatica) | O Pa
Paredes trap
Densidad, kg /m? Viscosidad, kg/ms
Aire 1,125 1,789x105
Agua 998.,2 1,003x1073

Gotas (agua)

3,4,6,10,12, 15,20 um

Tipo de simulacién

Estado estable, 2D

Presion de operacion Atmosférica
Temperatura de operacién | 273 K
modelo de turbulencia k—® SST

(1983). Los términos convectivos fueron discretizados utilizando el esquema upwind de segun-

do orden. El modelo de turbulencia utilizado en las simulaciones fue k — @ SST (Tablas 18]y

(Menter, |1994). La precision de los resultados generados por este modelo dependen del valor de

y ™, el cual debe estar por debajo de 1 con el fin de capturar los fenémenos que ocurren en la region

cercana a la pared (Menter, [1994; |Schlichting and Gersten, |2016; [Karman, [1934); de lo contrario

se obtendrian resultados similares al los presentados por el modelo k — € estandar. Por lo tanto, la

malla computacional fue construida de tal manera que el valor maximo de y™ fue de 0,9. El modelo

k— @ SST es recomendado para flujos con recirculacioén, como es el caso de los canales de drenaje.

Para la fase discreta, fueron inyectadas un total de 720 parcelas en direccion normal a entra-
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Tabla 17
Condiciones de operacion para las simulaciones a alta presion en el eliminador de niebla tipo
vane pack

Pruebas a alta presion
Fluidos Mezcla de gas 3, Tablas 5|y [7
Velocidad: 2, 3, 4, 5 m/s
Temperatura: 260 K
Velocidad: 2, 3, 4, 5 m/s
Entrada Fase liquida (modelo DPM) | Parcelas: 720 a 0,015 kg/s
tamafio de gota: 10 um

Entrada fase gas

Salida Pressure outlet
Paredes Trap/LWF
Modelo de turbulencia k— o SST
Presion de operacion 2, 4,7 MPa

da del dispositivo. La validacién de los modelos de transporte fue llevada a cabo usando tamafios
de gota que varian entre 1 y 20 micrémetros, mientras que para las simulaciones numéricas con
gas natural a diferentes presiones de operacion se utilizé un tamafio uniforme de gota de 10 micro-
metros. En ambos casos, la velocidad de las gotas en el punto de inyeccién fue igual a la velocidad
del gas. La carga total de liquido que se utiliz6 en todas las simulaciones de este eliminador de
niebla fue de 0,015 kg/s (Estakhrsar and Rateel, 2016)). El modelo de arrastre de Schiller—Naumann
fue utilizado para calcular el arrastre de las gotas (Seccién[4.1.7.1)) y el modelo de seguimiento es-
tocdstico para representar la dispersion turbulenta de las gotas (Seccién {.3)). Las gotas de liquido
fueron inyectadas desde la entrada, haciendo seguimiento transitério via modelo DPM. Las ecua-
ciones que gobiernan la fase discreta inyectada y coexistiendo con la fase continua fueron resueltas
simultineamente y se consider6 un acoplamiento interfacial de dos vias. La fisica subyacente del

modelo DPM es representada mediante ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO) mientras que
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la fase continua es representada mediante ecuaciones diferenciales parciales (EDP). Por lo tanto,
mientras que para la discretizacion de las ecuaciones de la fase continua se utiliza MVF; el modelo
DPM utiliza sus propios mecanismos de discretizacion. En este caso fue utilizado Runge—Kutta de

quinto orden con paso adaptativo para resolver las ecuaciones de transporte de la fase discreta.

Tabla 18
Condiciones numéricas, software y hardware utilizado en las simulaciones computacionales

Software, Hardware y parametros numéricos

Procedimiento/equipo Caracteristicas
Geometria Design Modeler-DM V19 by ANSYS inc
Malla Ansys Meshing—AM V19 by ANSYS inc
Simulaciéon CFD FLUENT V19 by ANSYS inc
Procesador 16 procesadores Eight-core 3.20 GHz
Equipo Memoria RAM 16 GB
Sistema operativo | Windows 10 64 bits
Método numérico Meétodo de volumenes finitos/Runge Kutta 5 orden
Discretizacion segregado SIMPLE; Upwind segundo orden
RMS 1x1075

Tiempo de computo/simulacién | 7 horas

5.1.2. Resultados. Los resultados del eliminador de niebla tipo vane pack se di-
viden en tres partes: primero, fueron realizadas las evaluaciones numéricas de independencia de
malla (Tabla 21)); segundo, la validacién de los modelos que representan el fenémeno fisico por
medio de la comparacién con datos experimentales de aire—agua a presion de operacion atmosfé-
rica, para este dispositivo fueron los Unicos datos experimentales encontrados en la literatura. En

esta seccidn se evalud también la influencia del modelo de turbulencia. Finalmente, con el modelo
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Tabla 19
Factores de relajacion para las simulaciones numéricas del eliminador de niebla tipo vane pack

Pressure: 0.3

Density: 1

Body forces: 1

Momentum: 0.7

Turbulent Kinetic Energy: 0.8
Specific Dissipation Rate: 0.8
Turbulent viscosity: 1

Energy: 1

Discrete Phase Sources: 0.5

validado, se analiz6 la eficiencia de separacion de las gotas de gas natural en sistemas a alta pre-
sion, incluyendo el efecto de los fendmenos de coalescencia y ruptura de la fase discreta. En este
ultimo andlisis se incluy6 el efecto de la presion del sistema y la velocidad de entrada del gas sobre
la eficiencia de separacion; adicionalmente se estudio el efecto de considerar el modelo de pelicula

Lagrangiana en la pared.

5.1.2.1. Independencia numérica de la malla. En el Apéndice 1| se muestra la
metodologia utilizada en todos los tests de independencia numérica de malla de la presente investi-
gacion. Tomando como base el algoritmo de la Figura [§2] un total de seis mallas computacionales
fueron generadas en el software ANSYS-MESHING® , iniciando con una malla gruesa (A) e
incrementando progresivamente el nimero de elementos, tal como se muestra en la Tabla Las
mallas de la A a la E fueron refinadas en la region cercana a las paredes (mesh inflation); mientras

que todos los elementos de la malla F fueron creados con tamafio uniforme. La Figura 31| mues-
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tra el perfil de velocidad del gas perpendicular a la seccién del canal después de la primera curva
(L1). Esta seccion de la geometria se consideré adecuada para evaluar el efecto de la refinacion
de la malla sobre el campo de velocidad, debido que es después de la primera curva donde em-
pieza a presentarse recirculacion del flujo. Las mallas A y B (linea punteada y linea de color rojo
respectivamente) muestran diferencias considerables entre ellas, mientras que las mallas C hasta
E muestran perfiles similares. También es posible observar la desviaciéon del comportamiento del
perfil de velocidad de la malla F; especialmente en la regién cercana a las paredes, confirmando
la necesidad de refinar la malla correctamente cuando se utiliza el modelo de turbulencia k — @
SST. Sin embargo, como el comportamiento global del flujo no se afecté ain mas, la malla C fue

seleccionada para realizar las simulaciones subsecuentes.

Tabla 20
Niumero de elementos de las mallas utilizadas

Malla A B C D E F
Elementos | 9.286 32.819 60.271 93.561 140.698 178.227

Tabla 21
Condiciones de simulacion para el test de independencia de malla

Test de independencia de malla
Software Ansys Fluent V19
Tipo de Simulacion Estado estable, 2D
Modelo de turbulencia | k — @ SST
Transferencia de calor | Proceso isotérmico a 260 K

Fluidos aire-agua

Presién de operacion | atmosférica
Intensidad turbulenta | 5%
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12 7

——Malla A (9.286)
—Malla B (32.819)
—Malla C (60.271)
—Malla D (93.561)
Malla E (140.698)
- Malla F (178.227)

Velocidad-y (m/s)

2 4 S
-0,085 -0,08 -0,075 -0,07 -0,065 -0,06
Posicion-x (m)

Figura 31. Test de independencia de malla: Distribucion de la velocidad axial perpendicular al
canal (L1) para todas las mallas evaluadas

La Figura[32) muestra el perfil de velocidad global del gas en dos puntos diferentes del canal
del vane pack (P1y P2) en funcién del nimero de elementos de malla. Se observa que a partir de
la malla C (= 60k elementos), se empieza a formar una tendencia asintética en ambos puntos. La

malla C conserva el balance entre precision de resultados y esfuerzo computacional.
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Figura 32. Test de independencia de malla: Velocidad en los puntos especificos P1 y P2 en
funcion del nimero de elementos
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La Figura[33|muestra la estructura de la malla seleccionada y el refinamiento aplicado en las
paredes, el cual cumple con la condicién de y* < 1 para el uso correcto del modelo de turbulencia
k — @ SST. Los pardmetros de calidad de la malla seleccionada (C) se presentan en la Tabla 22}
en esta malla, fueron analizados los pardmetros de oblicuidad y ortogonalidad (ver Apéndice [I)).
Como resultado, menos del 0.04 % de los elementos de la malla son de mala calidad para ambos

parametros.

Figura 33. Malla computacional (C) generada para las simulaciones numéricas

5.1.2.2. Validacion del modelo. 1.os resultados obtenidos para la eficiencia de se-

paracion de las gotas de liquido en el eliminador de niebla tipo vane pack fueron validados con los

datos experimentales de (2003)) y los resultados numéricos de Estakhrsar and Rafee] (2016);

estos ultimos construyeron perfiles de eficiencia de remocidn de gotas en funcién del didmetro de
la gota para cuatro diferentes velocidades de gas: 2, 3, 4, y 5 m/s. La eficiencia de remocién de

gotas 7, aplicable a este tipo de dispositivos se puede definir de acuerdo con la ecuacién (259).
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Tabla 22
Pardmetros de calidad de la malla seleccionada para las simulaciones numéricas del eliminador
de niebla
Oblicuidad
Min Max Prom Desviacion est
4,617x1078 | 0,7282 | 8,35x1072 0,12513
0,0-0,2 0,2-0,4 0,4-0,6 0,6-0,8 0,8-1,0
86,74 % 9,561 % 3,606% | 0,03126 % 0%
Ortogonalidad
Min Max Prom Desviacion est.
0,49889 1,0 0,97433 6,07x1072
1,0-0,8 0,8-0,6 0,6-0,4 0,4-0,2 0,2-0,0
96,827 % 3,142 % 0,0312% 0% 0%

_ ez
¢ SD=/E

masa de gotas removidas

(259)

masa de gotas entrantes

Debido que para la presente investigacion se asume que las gotas son del mismo tamaiio,
para cada inyeccion, la masa de las gotas que son removidas es el producto del nimero de gotas
removidas y la masa de cada gota Estakhrsar and Rafee (2016). Adicionalmente, |[Estakhrsar and
Rafee|(2016) usaron el modelo de turbulencia RSTM y evaluaron también el efecto de la constante
de escala tiempo de vida de los remolinos sobre la dispersién turbulenta (Cy, en la ecuacién [190),
considerando: Cr, = 0,075; 0,05 y 0,025. El valor de C;. = 0,05 obtuvo los mejores resultados para

el intervalo de velocidades del gas estudiado. En esta investigacion se utilizé el modelo de turbu-
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lencia k — @ SST y Cr, = 0,05. La Figura [34{ presenta la comparacion de los datos experimentales
proporcionados por (Ghetti| (2003) con los resultados numéricos desarrollados por |[Estakhrsar and
Rafee (2016), los cuales utilizaron el modelo de turbulencia RSTM vy los resultados numéricos de

la presente investigacion, realizados utilizando el modelo de turbulencia k — @ SST.
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Figura 34. Comparacion entre los datos experimentales obtenidos por |Ghetti| (2003) y la
eficiencia de remocion de gotas calculada usando los modelos de turbulencia RSTM (Estakhrsar
and Rafee, 2016) y k — @ SST con C;, = 0,05 a diferentes velocidades de gas: (a) uy, = 2m/s (b)
ug =3m/s (c) ug =4m/s (d) ug = 5m/s

Los resultados de la Figura [34] muestran que tanto el modelo de turbulencia RSTM como

el modelo SST con correccidn para bajos nimeros de Reynolds, son adecuados para representar
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la remocién de gotas en eliminadores de niebla tipo vane pack a bajas velocidades de gas (2y 3
m/s). En el caso de velocidades altas de gas (4 y 5 m/s), ambos modelos presentan discrepancias
a pequefios tamafios de gota, debido a su baja inercia; sin embargo, se observan tendencias mas
cercanas a los datos experimentales con el modelo SST en comparacién con el modelo RSTM de

Estakhrsar and Rafee| (2016)).

5.1.2.3. Efecto de la condicion de frontera de pelicula en la pared. En esta sec-
cién se analiza el efecto de la condicion de frontera considerada para la interaccion de las gotas
de liquido y las paredes del vane pack. La comparacion de los resultados se realiza considerando
las situaciones con y sin el modelo de formacién de pelicula liquida en la pared, la cual se des-
cribe en la Seccion En todos los casos en los que se hable de “sin formacion de pelicula” se
adopt6 una condicién de frontera trap, lo cual significa que cualquier gota que entre en contacto
con dichas paredes es removida del dominio de solucién. Como se discutié anteriormente, si bien
esta condicion ciertamente sobre—estima los valores de eficiencia de separacidn; la condicion de un
“coeficiente de rebote” arbitrario, como fue realizado en trabajos anteriores, puede también enmas-
carar los resultados. Por lo tanto, el uso de un modelo de pelicula Lagrangiana en la pared, incluso
con todas sus simplificaciones, parece ser mucho mds realista. La Figura [35| muestra el efecto de
la inclusion de la formacion de pelicula liquida en la pared en funcién de la velocidad del gas y la
presion de operacion a través del seguimiento Lagrangiano de la trayectoria de las gotas dentro del
eliminador de niebla tipo vane pack. Se observa que la condicién de frontera trap sobre—estima los

resultados de eficiencia de separacion de las gotas. Se observa también una alta concentracién de
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gotas en las regiones inferiores, en los casos donde se incluye la formacion de pelicula liquida (c y
d), esto debido al hecho que nuevas trayectorias Lagrangianas (parcelas) son re—inyectadas desde
las paredes al dominio de solucion debido al rebote y salpicadura de las gotas desde la pelicula de

liquido.

2 MPa 4 MPa 7 MPa 2 MPa 4 MPa 7MPa

Figura 35. Efecto de la inclusion del modelo de formacién de pelicula Lagrangiana en funcién de
la velocidad del gas y presién de operacion: (a) ug = 2m/s sin formacion de pelicula (b)

ugy = 5m/s sin formacién de pelicula (c) uy = 2m/s con modelo de pelicula (d) u, = Sm/s con
modelo de pelicula

La Figura[36] muestra la altura final que alcanzan las gotas de liquido dentro del eliminador
de niebla tipo vane pack. Esta altura es calculada como la maxima posicion vertical (coordenada y)

obtenida por la trayectoria Lagrangiana de todas las parcelas. Se observa que, para altas presiones
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de operacion, la gota tiende a alcanzar la region superior del vane pack. Una posible solucion seria
aumentar la longitud de las placas y los canales de drenaje con el fin de incrementar el tiempo de
residencia de las gotas, promoviendo la separacion de las fases; sin embargo, esto incrementaria

también la caida de presion en el eliminador de niebla.
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Figura 36. Altura final que alcanzan las gotas de liquido antes de entrar en contacto con las
paredes del vane pack sin la condicién de frontera de formacién de pelicula

5.1.2.4. Separacion gas-liquido a alta presion. La funcién principal de los elimi-
nadores de niebla es separar las gotas liquidas de menor tamafio, por lo tanto, este tipo de dispo-
sitivos es indispensable para sistemas de separacién que operan a alta presion. A medida que la
presion de operacion aumenta, las gotas de liquido que se forman serdn de menor tamafio y en con-
secuencia més dificiles de separar. La Figura[37]presenta el porcentaje de la eficiencia de remocién
o separacion de gotas de liquido (ecuacién [259) en funcién de la presién de operacién con y sin

la condicién de formacion de pelicula Lagrangiana en la pared. Es posible analizar dos aspectos
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importantes:

i. La tendencia de la eficiencia de separacion de gotas es a disminuir a medida que aumenta la
presion de operacion. Como era de esperarse, el pequefio didmetro de gota utilizado tiene un
impacto directo sobre la remocién de gotas. Adicionalmente, la alta densidad del gas genera
un incremento de las fuerzas de arrastre y la dispersion turbulenta de las gotas, aumentando
en consecuencia, la capacidad del gas de arrastrar las gotas a través del dispositivo. Como
resultado, la condicién de operacion que arrojé la menor eficiencia de separacion fue para el

caso en el que la velocidad del gas a la entrada fue de 5 m/s y 7 MPa de presion.

100 £ 100 £
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96 | —-2ovs 96 1
94 ,E ~-4m/s 94 {

92 4 92 f

Eficiencia de separacion (%)
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Eficiencia de separacion (%)

90 A GO A

Presion de operacion (MPa) Presion de operacion (MPa)

(a) (b)

Figura 37. Eficiencia de separacion de gotas en funcién de la presion de operacién (a) sin y (b)
con la condicién de frontera de formacion de pelicula

ii. La sobre—estimacion de los valores de eficiencia de remocion de gotas cuando no se incluyen
en el andlisis fendmenos como choque con las paredes, formacién de pelicula y rebote del
liquido. Tal como se observa en la Figura [35] las trayectorias de las parcelas no alcanzan

la salida antes de desaparecer del de dominio computacional, dando como resultado una
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eficiencia de separacion considerablemente mayor.

La caida de presion en el eliminador de niebla tipo vane pack a diferentes velocidades de
gas a la entrada y presiones de operacion del sistema con y sin la condicién de frontera de for-
macion de pelicula de liquido se muestra en la Figura [38] De acuerdo con esta Figura, la mayor
pérdida de presion en sistemas que operan a alta presién ocurre cuando la velocidad del gas a la
entrada es alta, lo cual genera altos costos operacionales. Es posible observar también que el mo-
delo de formacién de pelicula no tiene influencia significativa sobre la caida de presion, lo cual es
de esperarse, ya que el balance de cantidad de movimiento se ve afectado indirectamente, tGnica-
mente por la diferencia de concentracion de la gota en el nucleo del gas, debido a la consideracion
de un pelicula liquida en la pared Estakhrsar and Rafee| (2016) mostraron que un incremento en
el nimero de curvas es directamente proporcional a la caida de presion dentro del dispositivo. Al
momento de seleccionar las condiciones de operacion del vane pack, es necesario encontrar un

equilibrio técnico y econémico entre la eficiencia de separacion de gotas y la caida de presion.

El principio fisico de los eliminadores de niebla esta dividido en interacciones gota—pared y
gota—gota. La interaccion gota—pared consiste en la formacion de la pelicula de liquido en las pare-
des, que posteriormente desciende debido a la fuerza de gravedad. La interaccion gota—gota ocurre
cuando varias gotas coalescen para formar gotas de mayor tamafio. Adicionalmente, la fuerza de
impacto contra las paredes genera fendmenos de ruptura y arrastre secundario de las gotas. Estas
interacciones son representadas mediante el modelo de Stanton—Rutland (Figura [27). La Figura

muestran la altura promedio (o) que la pelicula de liquido alcanza en las paredes izquierda y
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Figura 38. Caida de presion calculada en funcién de la velocidad de gas a la entrada (a) sin y (b)
con la condicién de frontera de formacion de pelicula

derecha del vane pack a diferentes velocidades del gas a la entrada y presiones de operacion. Se
observan alturas promedio elevadas en la pared izquierda, lo cual evidencia que esta pared sopor-
ta la mayor cantidad de liquido, en comparacién con la pared derecha. El modelo aqui descrito,
considerando la formacién de pelicula en la pared, se podria utilizar para la optimizacion de la geo-
metria en relacién con la distribucién de la pelicula liquida como, por ejemplo, el efecto de la la
posicion de los canales de drenaje. Esto se deja como recomendacion para futuras investigaciones,

debido que esté fuera del alcance de esta seccion.

La Figura {0| presenta los perfiles locales de altura de la pelicula de liquido en las paredes
del eliminador de niebla para sistemas a alta presiéon (7 MPa), operando a velocidades de entrada
del gas de 2 m/s y 5 m/s respectivamente. Es posible observar que los picos de altura ocurren en
las curvaturas de las placas y los canales de drenaje, lo cual podria sugerir una idea sobre la adap-

tacion del dispositivo para sistemas que operan a alta presion, especialmente los canales de drenaje.
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Figura 39. Altura promedio de la pelicula de liquido /g en la (a) pared izquierda y la (b) pared
derecha; para diferentes velocidades de gas y presiones de operacion
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La FigurafT|muestra el campo de velocidades de la fase gaseosa. En el primer canal de dre-
naje, se produce la retencion y recirculacion del flujo, lo que también resulta en un mayor tiempo
de residencia de las gotas, lo cual es favorable para la separacion de fases. Los canales de drenaje
a su vez, generan una circulacién continua del flujo dentro de las placas paralelas, lo que conduce

a mayores caidas de presion, especialmente en los casos donde la presién de operacion es alta.

Velocidad del gas

. 20.8

- 16.6
- 12.5

8.3

003 (m)

Figura 41. Vectores del campo de velocidad del gas para ug = 2m/s y P,, = 4MPa incluyendo la
formacion de pelicula liquida en la pared

Los perfiles de fraccion volumétrica de la fase discreta a bajas y altas velocidades de entrada
del gas son presentadas en la Figura[42] Estos campos de fraccion volumétrica muestran el efecto
de la presion de operacion sobre los fendmenos de coalescencia y ruptura de la fase liquida. A me-
dida que aumenta la presion de operacién, ademads de la reduccion de la diferencia de densidades

entre las fases, la tension superficial también disminuye, lo que hace menos favorable la formacién



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 211

de gotas grandes y, por el contrario, favorece el arrastre de gotas debido la ruptura de la pelicula y

las salpicaduras.

Fraccion volumétrica DPM Fraccidon volumétrica DPM

)

9.7e-5
9.1e-5
8.5¢-5
7.9¢-5
7.3¢-5
6.7¢-5
6.1e-5
5.5e-5
4.8e-5
4.2¢-5
3.6¢-5
3.0¢-5
2.4¢-5
1.8¢-5
1.2e-5
6.1e-6
0.0

0025 0075 0025 0075

2 m/s 5 m/s

Figura 42. Fraccién volumétrica de la fase discreta, incluyendo la formacion de pelicula en la
pared a velocidad del gas (a) ug =2 m/s y (b) ug = 5 m/s; para (i) 2 MPa (ii) 4 MPa y (iii) 7 MPa
En ambos casos, es posible observar que, a baja presidon de operacion, las gotas de liqui-
do tienden a permanecer cerca de las paredes y eventualmente son capturadas por la pelicula. Sin
embargo, a medida que aumenta la presion de operacion del eliminador de niebla, la inercia de las
gotas disminuye y las fuerzas de arrastre y dispersion turbulenta aumentan, causando que las gotas
de liquido se distribuyan de manera mas aleatoria entre las placas y aumente el arrastre de liquido
por parte de la corriente gaseosa, especialmente a 5 m/s 'y 7 MPa. Para el caso especifico de presion

de operacion mads alta, es posible observar ademads del fuerte arrastre de gotas por parte de la fase
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gaseosa después del primer canal de drenaje, la presencia de liquido en la segunda etapa, es decir,

después de la primera curva del vane pack.

5.2. Eliminadores de niebla tipo wire mesh

La Tabla[23|presenta siete eliminadores de niebla de tipo wire mesh con diferentes propieda-
des fisicas y geométricas. Las propiedades caracteristicas son: superficie especifica S,,¢51,, didmetro
del alambre d,,;;. y porosidad €. Las propiedades fueron proporcionadas por diferentes fabricantes
y, para efectos de verificacion, la superficie especifica y la porosidad fueron calculadas de acuerdo

con el siguiente procedimiento:

Tabla 23
Propiedades fisicas y geométricas de varios eliminadores de niebla tipo malla tejida (Helspr and
Svendsen, |2007))

ID h(m) dyire(mm) Puaiake/m®)  Spaia (m*/m*)  Spaua (m*/m®)°| €(%) (%)’
A 01 0,3 60,1 878 600 934 95,4
B 0,1 0,28 140,8 251 145 98,2 99
cC 01 0,28 125,8 224 345 984 97,6
D 0,15 0,27 164,1 303 267 98 98
E 0,15 0,27 186,9 345 267 97,7 98
F 0,1 0,27 183,2 338 267 97,7 98
G 01 0,28 118,3 211 145 98.5 99

¢ Valores proporcionados por el fabricante AMACS|(2019)

b WValores proporcionados por el fabricante Koch-Glitsch (2019)

i. El volumen del wire mesh V,,;; se calcul6 usando el didmetro del separador y la altura entre



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 213

el soporte superior y el fondo /'

4 /
Vinit = _dseph

7] (260)

ii. El peso del material de la malla m,,,g, sin incluir los soportes se midi6 y posteriormente se

calcul6 la densidad, asi

Mypesh
Pmesh = V_es (261)
unit
iii. La porosidad fue calculada de acuerdo a la ecuacién (262))
£ — {1 _ M} (262)
Pmat

Donde p;,4: es la densidad del material del alambre con el que se fabrica la malla tejida.

vi. La superficie especifica se define como el area superficial de la malla dividido por el volumen

total del dispositivo, de la siguiente manera:

, 1—¢
Pmesh —4.

Pmat - dwire dwire

Smesh =4 (263)

Todos los eliminadores de niebla de malla tejida de la Tabla [23] son fabricados en acero
inoxidable, a excepcion de la malla A que es fabricada en polipropileno. Generalmente se presen-
tan tres estructuras geométricas: aleatoria (A), estratificada (B, C y G) y enrollada (D, E y F), como

se muestra en la Figura[43]
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b) ’ o)

Figura 43. Estructura geométrica real de los eliminadores de niebla tipo malla tejida: a) aleatoria
b) estratificada y c¢) enrollada (Helsgr and Svendsen,, 2007)

Mediante el modelo de medio poroso PMM (Seccion |.5)) es posible simular el comporta-
miento aproximado de las mallas de alambre tejido de la Figura 43| Para este propdsito, es nece-
sario establecer los pardmetros del medio poroso que serdn utilizados para el calculo de la caida

de presion. En los disefios convencionales se asumia que la caida de presion era tan baja que debia

despreciarse. Afortunadamente, [Helsgr and Svendsen| (2007)) desarrollaron un estudio experimen-

tal en el cual caracterizaron la caida de presion en este tipo de mallas a diferentes condiciones
presion de operacidn (en el intervalo de 2 a 9,2 MPa) para varios tipos de componentes (aire, nitro-
geno y gas natural). Los datos fueron ajustados a una ecuacién de tipo Hazen-Dupuit-Darcy (264)

y los pardmetros de correlacion (¢ y C) fueron probados en diferentes tipos de mallas.

Ap _u 2
I 264
Ax aV+CpV (264)

Comparando la ecuacién (264)) con el término fuente de la ecuacién de cantidad de mo-
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vimiento para el medio poroso y su forma simplificada (ecuaciones 221] y 222)) se obtienen las

constantes D y C; en un flujo con direccién normal a la malla asi:

D=— : G=2C (265)

Donde D es el inverso de la permeabilidad absoluta y C; es la resistencia inercial.

Setekleiv and Svendsen (2012) analizaron ocho diferentes tipos de wire mesh y un desvia-
dor de entrada a 20, 50 y 85 bar para una mezcla de gas natural sintético, sugieren que el disefio de
los eliminadores de niebla tipo wire mesh debe caracterizarse con un pardmetro denominado “wire
packing density”. También muestran como la velocidad del gas y la tension superficial afectan la
eficiencia del eliminador de niebla. Adicionalmente, previenen acerca de la necesidad de evitar la

condicion de inundacion para no tener disminucion en la eficiencia de separacion.

La Figura 43| presenta tres diferentes configuraciones reales de un eliminador de niebla ti-
po wire mesh; sin embargo, la simulacién con CFD de una muy compacta aglomeracién de finos
alambres, empotrados en un separador gravitacional es impréctico por no decir imposible en tér-
minos de ingenieria, debido a la complejidad de su geometria. A pesar de lo anterior, existe una
manera “simplificada” para intentar analizar el comportamiento de este dispositivo promotor de
la coalescencia, la cual consiste en asumir el eliminador de niebla como un medio poroso con las

propiedades especificas de la Tabla[23] tal como se observa en la Figura [44]
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Particulas  Poros

el

Figura 44. Representacion numéricamente equivalente del eliminador de niebla tipo wire mesh
como un medio poroso

(2010) realiz6 cdlculos numéricos de eficiencia de separacién en un eliminador de
niebla tipo wire mesh utilizando el modelo de medio poroso, presion atmosférica y dos tipos de
distribuciones de tamafo de gota en el intervalo de 5 a 150 micrémetros y 5 a 2000 micrémetros
respectivamente. La geometria propuesta porLaleh| (2010) fue similar a la presentada en la Figu-
ra [45}-Der.; encontrando que la eficiencia de separacién del eliminador de niebla tiene un valor
maximo, alrededor del 40 % a velocidades muy bajas (de 0,05 m/s aproximadamente) y luego cae
bruscamente a valores muy bajos de eficiencia. Los resultados revelaron que el aumento de la ve-
locidad del gas dentro del intervalo de operacién aumenta el desempeiio del demister, hasta que

alcanza una velocidad méxima segura, después de la cual el aumento de la velocidad del gas causa

una rdpida pérdida de la eficiencia de separacién de las gotas (2014).
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Como es de esperarse, la suposicién de un medio poroso que represente un eliminador de
niebla tipo wire mesh no es lo ideal para analizar su comportamiento, debido que la principal fun-
cién de este dispositivo es promover la coalescencia, lo cual genera inundacion en el demister.
Este fendmeno no se veria reflejado en el medio poroso. Sin embargo, permite un acercamiento a

la posible pérdida de carga en equipos con dicha porosidad y densidad.

5.2.1. Modelo computacional. La geometria fue realizada en el software especia-
lizado de CAD SOLIDWORKS®, como alambres de aluminio con estructura estratificada (Figura
M3}b) con 0,3 m de didmetro y 0,15 m de altura tal como se observa en la Figura d5]-1zq.; con las
propiedades de la malla D de la Tabla[23] El modelo CAD de la izquierda confirma la necesidad de
descartar la simulacion de la geometria real; en cambio se utilizé un dispositivo cilindrico de 0,3
m de didmetro y 1,5 m de longitud y una seccién de 0,15 m donde se aplic6 el modelo de medio

poroso de ANSYS—FLUENT®.

La malla computacional hexaédrica de la Figura 46| fue construida en en el software co-
mercial ANSYS—MESHING® utilizando elementos uniformes en todo el dominio de solucién, es
decir, sin refinacion en las paredes del eliminador de niebla. Las especificaciones de calidad (obli-
cuidad y ortogonalidad. Ver Secciones[I] y [I|respectivamente) de la malla generada son mostradas

en la Tabla

Esta geometria no fue sometida a un fest de independencia numérica de la malla, debido
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Figura 45. Modelo en CAD del eliminador de niebla tipo wire mesh y simplificacién a medio
poroso de FLUENT™

que el modelo es una simplificacién del comportamiento real y por lo tanto no serd utilizado para el
separador gravitacional completo; inicamente se aseguré que los elementos tuvieran el tamafo y
la calidad adecuados para la representacion del medio poroso. El objetivo principal de este andlisis
es incluir el tamafio de gota obtenido en el Capitulo 2]en el medio poroso y verificar la perdida de

carga existente asi como el arrastre de gotas por parte de la fase gaseosa.

5.2.1.1. Fluidos y condiciones de frontera. Para el andlisis del eliminador de nie-
bla tipo wire mesh, igual que para el vane pack fue utilizada la mezcla de gas natural niimero 3 de

la Tabla[5]a la temperatura y presién de operacién de 260 K 'y 7 MPa respectivamente. A diferencia
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Tabla 24

Pardmetros de calidad de la malla realizada para simular el modelo de medio poroso

Oblicuidad Ortogonalidad
Max. Prom. Min. Prom.
0,67735 | 0,09319 | 0,45393 | 0,98186
Elementos 258.970

Figura 46. Malla computacional del eliminador de niebla tipo wire mesh

219

del vane pack, para el presente andlisis se utilizé un didmetro de gota de 4,18 microémetros, el cual

proviene del resultado de la nucleacion del gas natural a dichas condiciones termodindmicas. Las

simulaciones numéricas fueron realizadas variando la velocidad de entrada del gas desde 2 m/s

hasta 5 m/s, y condicién de presion definida a la salida del dispositivo. En las paredes de ambas

fases fue utilizada la condicién de no deslizamiento y finalmente fueron delimitadas las interfases

de la region porosa.
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5.2.1.2. Modelo matemadtico y numérico. Para la implementacion del modelo fue-
ron consideradas dos fases continuas en el software comercial ANSYS-FLUENT®. EI sistema se
consider¢ isotérmico y el modelo de turbulencia utilizado fue k — € Realizable con funciones es-
tandar de pared, debido que en este caso no eran tan relevantes las variaciones en la region cercana
a la pared y si en el seno del fluido; se utilizé una intensidad de la turbulencia del 3 % y didmetro
hidrdulico de 300 mm. Se opt6 por el algoritmo coupled para el acoplamiento presion—velocidad y
discretizaci6n de alto orden en los términos convectivos. las Tablas 25|y 26| resumen los pardmetros

de simulacién nombrados anteriormente.

5.2.2. Resultados. En la presente seccion se analizan dos variables de respuesta: la
caida de presién y la fraccion volumétrica del liquido en funcién de la velocidad de entrada del gas
para el sistema operando a alta presion.

La Figura[#7|muestra el campo y los perfiles de caida de presion dentro del dispositivo. Se observa
un valor constante de la presion en el primer metro de longitud, seguido de un perfil decreciente
que corresponde a la region porosa y un salto abrupto en la parte superior del equipo. Se observa
también que a medida que aumenta la velocidad de entrada del gas, la caida de presion aumenta
también de manera considerable, en el intervalo de 2,5 kPa para 2 m/s hasta 15 kPa para 5 m/s. La
pérdida de carga en equipos industriales genera altos costos operacionales, razén por la cual debe

buscarse un equilibrio razonable entre la caida de presion y la eficiencia de separacion de las fases.
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Tabla 25
Condiciones de simulacion para el eliminador de niebla tipo wire mesh

Tipo de simulacion

Estado estable, 3D

Fluidos Mezcla Gas 3. Ver Tablas |5y |7
Temperatura 260 K
Presion 7 MPa
Tamafio de gota 4,18 um
Modelo de turbulencia k — € Realizable
Intensidad de turbulencia 3%
Entrada de las fases Velocidad 2,3,4,5m/s
Salida Presion (estética) | 0 Pa
Paredes No deslizamiento
Interfases Porous/Laminar zone
Software/hardaware Ver Tabla|18

Coupled
Discretizacién Pseudo-transient

Quick

Upwind de 2 orden

Tiempo de computo/simulacién | 30 min

La Figura 48 muestra a la izquierda el perfil longitudinal de fraccién volumétrica del liqui-
do y a la derecha los perfiles radiales a tres diferentes alturas del medio poroso que actiia como
eliminador de niebla tipo wire mesh. Se observa retencidn de gotas de liquido en el medio poroso
con perfiles que se concentran en regiones cercanas a la pared. Sin embargo, la diferencia en el
valor total de fraccién volumétrica se encuentra en el orden de 1x 107> lo cual revela que para el
pequeiiisimo tamaio de gota (4,18 micrometros) considerado en la simulacién numérica, a pesar
de que el medio poroso consigue retener algo de liquido existe una alta tasa de arrastre por parte

de la corriente gaseosa, generando en consecuencia una considerable disminucion en la eficiencia
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Tabla 26
Factores de relajacion para las simulaciones numéricas del eliminador de niebla tipo wire mesh

Pressure: 0.5

Momentum: 0.5

Density: 1

Body forces: 1

Volume fraction: 0.5

Turbulent Kinetic Energy: 0.75
Specific Dissipation Rate: 0.75

Turbulent viscosity: 1

‘ 2446.58
2293.67 14 t
E 214076 —2m/s —3m/s —4m/s 5m/s
b 1987.85 21

F 183494
F 1682.03
E 1529.12
£ 1376.20
£ 122329
E 1070.38
E 91747
F 764.56
F 611.65

458.73 0 . , L , . . .

305.82 . 0 2 4 6 8 10 12 14 16
. I

152.91 Caida de presion (kPa)
— — "

0.00

Altura del dispositivo (m)

[Pa]

Figura 47. Perfil de presion en las regiones continua y porosa del dispositivo a diferentes
velocidades de entrada del gas

de remocion de gotas de liquido. Este arrastre puede deberse a que la velocidad del gas es alta
para el dispositivo, ya que (2010) sugiere que la velocidad de entrada de la fase continua de-

be permanecer por debajo de 0,1 m/s para alcanzar una eficiencia de separacién alrededor del 50 %.

La Figura 49| presenta la fraccién volumétrica del liquido en la seccién transversal del dis-

positivo a diferentes valores de velocidad de entrada del gas. Tal como se observé en los perfiles
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Figura 48. Perfiles longitudinal y radial de la fraccion volumétrica de liquido: ug=2 m/s, P,,="7
MPa, T=260 Ky dgy;q= 4,18 micrémetros

de caida de presion, el aumento de la fraccién volumétrica de liquido es directamente proporcional
al aumento de la velocidad, sin embargo, como ya se mencion¢ la diferencia entre la fraccién vo-
lumétrica a la entrada y dentro del medio poroso es baja, es decir, que la fase dispersa esta siendo
arrastrada por la fase continua, como consecuencia de la combinacién entre el tamafio de gota y
la velocidad del gas. Una forma de profundizar este estudio con el fin de buscar mejoras en la efi-
ciencia de separacion seria hacer pruebas del modelo de medio poroso disminuyendo la velocidad
del gas hacia los valores recomendados y utilizar una distribucién de tamafo de gota con un valor
minimo por encima del propuesto aqui, desafortunadamente se sale del alcance de la presente in-

vestigacion.
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Figura 49. Fraccion volumétrica de liquido a diferentes velocidades de entrada del gas
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Finalmente, a pesar de las suposiciones y simplificaciones realizadas, el presente anélisis
numérico proporciond una idea acerca de la caida de presion que podria generar un eliminador de
niebla tipo wire mesh y las limitaciones del modelo de medio poroso en términos del tamafio de
gota; por tal razén, fueron tomadas las siguientes decisiones para el capitulo siguiente (Capitulo[6)):
primero, utilizar un eliminador de niebla tipo vane pack en el acople del separador gravitacional y,
segundo, utilizar un tamafio de gota minimo de 10 micrometros para los sistemas analizados a alta

presion.
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6. Separacion gravitacional
La fuerza de gravedad continua siendo la primera opcidn a la hora de separar mezclas gas—liquido
con diferencia de densidad considerable entre las fases; es por eso que las plantas de tratamiento
de gas natural a presion atmosférica, industrialmente denominadas VRU (de sus siglas en inglés
Vapor Recovery Unit) tienen valvulas de estrangulamiento, intercambiadores de calor y compreso-

res trabajando en funcién de un solo equipo: el separador gravitacional bi o trifdsico.

En el Capitulo[3]se hace una descripcion detallada del proceso, las condiciones, el equipo y
los accesorios necesarios para su correcto funcionamiento; asi como del estado de arte, prestando
especial atencion en sistemas operando a alta presion y estudios utilizando CFD. Todo este bagaje
conduce a la seleccion del equipo que se adapte a las condiciones de los campos menores colom-
bianos. Es importante aclarar que la presente seleccion se limita a los fluidos y a los procesos, sin
tener en cuenta las propiedades del material con el cual deben construirse los equipos. Convendria
valerse de la asesoria de un ingeniero mecédnico para resolver estas inquietudes, lo cual sale del

alcance de la presente investigacion.

La literatura y experiencia de campo sugieren que para procesos operando por encima de
4 MPa es necesario tener una relacion Longitud/Didmetro de cinco o superior con el fin de dar
espacio suficiente para que la fuerza de gravedad actie (Tabla[I2)) (Walas|, [1990; [Austrheim et al.|

2008; Svrcek and Monnery, [1993). Adicionalmente, en los casos donde la cantidad de liquido es
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baja (< 4 %vol) es aconsejable el separador vertical tipo scrubber con eliminadores de niebla de
tipo wire mesh (Seccién [3.3.2)). Sin embargo los resultados del Capitulo [5] mostraron que es im-
préctico a nivel de costo computacional acoplar un wire mesh al separador gravitacional, debido a
la complejidad de su geometria. Por todo lo anterior, para el anélisis de la separacién gravitacional

de las fases del gas natural, fue seleccionado el separador vertical bifdsico de la Figura[50]

00

0 0050 0.100 (m) [ 0035
0.025 0.075

w
A5

0.900 (m)

0.225 0.675

Figura 50. Geometria propuesta del separador gravitacional bifdsico, adaptada de Austrheim et al.|
(2008). A Divisor de entrada B Eliminador de niebla tipo vane pack C AFC
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Este separador fue adaptado del trabajo experimental realizado por Austrheim et al.| (2008)

(las dimensiones y planos detallados son presentados en el Apéndice[2)) y consta de tres secciones:

A La boquilla de entrada de la mezcla, acompafiada del divisor de flujo en forma de placas
paralelas, las cuales distribuyen radialmente la mezcla gas—liquido efectuando el cambio

abrupto en la direccion de flujo.

B El eliminador de niebla fue una adaptacion en tres dimensiones de la geometria bidimensio-

nal analizada en la Seccién [5.1} placas paralelas con canales de drenaje.

C Ciclones de flujo axial configurados de acuerdo con la Seccion [3.3.3]

6.1. Modelo computacional

La presente geometria demandé obtener tres tipos de resultados: el test de independencia
numérica de la malla computacional, la validacién de los modelos matematicos con los datos ex-
perimentales y los ensayos a 7 MPa. Sin embargo los tres comparten el modelo multifase de varios
fluidos, descrito por las ecuaciones a y el modelo de turbulencia k — @ SST de las
ecuaciones y (I71). Las fuerzas interfaciales consideradas fueron la fuerza de arrastre y la
dispersién turbulenta entre las fases (Seccion [4.1.7). Para el cilculo de las propiedades termodi-
namicas fueron construidas las curvas de equilibrio de mezcla utilizada en la validacién de los

modelos con datos experimentales, de acuerdo con el procedimiento del Capitulo|[I}

Todas las simulaciones del separador gravitacional fueron realizadas en estado transitorio

discretizando las ecuaciones por medio del método de volimenes finitos utilizando la metodologia
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SIMPLE para el algoritmo de acoplamiento presion—velocidad y Upwind de segundo orden para
los términos de las ecuaciones de transporte. Fueron utilizados factores de relajacion oscilando
entre 0,5 y 1 para las diferentes variables del modelo. Fue simulado un tiempo real de 120 segun-
dos (2 minutos) utilizando pasos de tiempo fijos que variaron entre 0,001 y 0,005 segundos, con un
maximo de 50 iteraciones por paso de tiempo; el nimero de iteraciones fue suficiente para alcanzar

convergencia temporal.

6.2. Resultados

Tal como se describié en la seccidn anterior fueron realizadas tres etapas de estudio: las
pruebas de independencia numérica de la malla, donde se utiliza un gas monofdasico, con las pro-
piedades de un gas natural seco; la validacion de los modelos matematicos, donde fueron utilizadas
las condiciones de operacion y fluidos propuestos porAustrheim et al. (2008) y el anélisis de la se-
paracién del Gas 3 de la Tabla [5] con las propiedades de la Tabla [7] a diferentes condiciones de

presion de operacion.

6.2.1. Independencia numérica de la malla. El test de independencia numérica
de la malla se realiz6 construyendo cinco mallas tetraédricas con las caracteristicas de la Tabla

y las condiciones de simulacion de la Tabla [28]

Se observa que a nivel de parametros de calidad como la oblicuidad (ver Apéndice [I)), a

pesar que el valor maximo disminuye a medida que el nimero de elementos de malla aumenta, la
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Tabla 27
Caracteristicas de las mallas construidas para el separador gravitacional

A B C D E
N elementos 908.769 | 1.152.968 | 2.274.193 | 3.540.770 | 5.880.763
Oblicuidad méx. | 0,90459 | 0,90026 | 0,89999 | 0,89932 | 0,89979

Tabla 28
Condiciones de simulacion para el test de independencia de malla

Test de independencia de malla
Software FLUENT V19 by Ansys Inc
Tipo de simulacion Estado transitorio, 3D
Fluido Gas seco, 98 %mol metano
Entrada de gas Flujo masico, kg/s 0,004295
Salida Presion (estatica), Pa | O
Paredes No deslizamiento
Modelo de turbulencia k— o SST
Intensidad de la turbulencia | 5%
Hardware/software Ver Tabla|18
Discretizacion SIMPLE/Upwind de 2 orden
tiempo computo/simulacion | 1-2 semanas

diferencia no es significativa, manteniendo un promedio de 0,9.

Las simulaciones fueron realizadas en estado transitorio a 294 Ky 2,01 MPa, utilizando un
gas seco con 98 % de metano y flujo a la entrada de 900 L/h (0,004295 kg/s) (Austrheim et al.,
2008). Las propiedades termodindmicas fueron calculadas usando la ecuacion de estado ctibica de
SRK. Detalles de la malla E en la seccion de los AFC y resultados de energia cinética turbulenta
del gas, medidos justo donde se cruza la boquilla de entrada con el divisor (Figura [50) para cada

una de las mallas, se muestran en la Figura[51] A partir de 2.274.193 elementos comienza a presen-
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tarse una tendencia asintdtica de la energia cinética, siendo la malla C seleccionada por presentar

equilibrio entre la precision de los resultados y el costo computacional.

0,035

0,03 -

0,025 -

0,02

0,015

0,01 -

Energia cinética turbulenta [m2/s2]

0,005

5000 6000

0 +———————— ——
0 1000 2000 3000 4000
Numero de elementos (x1000)

Figura 51. (1zq.) Perfil de la energia cinética turbulenta del gas monofésico en funcién del
numero de elementos de malla y (Der.) detalle de los AFC de la malla E

A pesar de los resultados de las prueba de independencia numérica de la malla, para este
caso especial del separador gravitacional con tantos accesorios acoplados se adopté la sugerencia
proporcionada por un integrante del equipo de investigacion de TechnipFMC—Europe, en la cual,
los elementos de malla fueron transformados a poliedros debido a su mayor adaptabilidad a dife-
rentes morfologias en comparacion con los tetra y hexaédros. En ese orden de ideas, fue tomada la
malla C y se aplicé la transformacién, obteniendose la malla presentada en la Figura[52] Esta ma-
lla fue utilizada en las simulaciones numéricas de validacion y andlisis de la mezcla de gas natural

seleccionada.
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Figura 52. Malla C de la Tabla transformada a poliedros. Detalles del eliminador de niebla y
boquilla de entrada de la mezcla

6.2.2. Validacion de modelos. La validacién de los modelos matemaéticos utiliza-

dos en las simulaciones numéricas se realiz6 mediante la comparacion con los datos experimenta-

les de eficiencia total de separacion en funcién de la constante K de [Souders and Brown| (1934)), la

cual, cuando se consideran constantes las densidades de las fases a ciertas condiciones especificas
de presion y temperatura de operacion, la variable de comparacion es la velocidad de la fase con-

tinua (ecuacion [74).

'Austrheim et al.| (2008) midieron la eficiencia de separacion de su separador HP—Rig ins-

talado en la planta GULFAKS-A de Noruega, en funcién del liquido acumulado en los tanques
de drenaje adyacentes al separador en la configuracién experimental. Con el fin de calcular el au-

mento de nivel, instalaron celdas de presion diferencial y relacionaron AP y Ah de acuerdo con la
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siguiente expresion:

AP = (p; — pg) gAh (266)

El liquido acumulado lo encuentran, conociendo el drea transversal, asi:

Q= AsepAhl (267)

La mezcla de gas natural sintética utilizada por Austrheim et al.| (2008) en sus experimen-
tos y por ende en las simulaciones numéricas estd compuesta por las fracciones molares de metano
(0,456), etano (0,08) y n—pentano (0,464) a 294 K y operando a 2,01; 5,02 y 9,2 MPa. La Figura
muestra las curvas de equilibrio generadas en ASPEN-HYSYS® para cada una de las tres
presiones utilizando la ecuacion de estado de SRK; se especifican también los puntos de operacion
de las simulaciones con el fin de confirmar que se encuentran en la regién de mezcla gas—liquido.

La Tabla[29 resume las condiciones utilizadas en las simulaciones realizadas.

Adicional a las curvas de equilibrio, fueron calculadas las propiedades de las fases liquida
y gaseosa correspondientes 5,02 y 9,2 MPa, con el fin de validar estos dos puntos de operacion.
El célculo de las propiedades promedio de las fases se realiza con el objetivo de utilizar dos fases
Eulerianas (o bien una fase Euleriana y una Lagrangiana) en vez del transporte individual de es-
pecies, debido que no se consideran reacciones quimicas ni cambios de fase, solo el efecto de la

separacion. Estas propiedades se resumen en la Tabla[30]
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Tabla 29
Condiciones de simulacion para la validacion de los modelos matemdticos del separador gravita-
cional

Validacion de modelos matematicos

Tipo de simulacién Estado transitorio, 3D
Metano 45,6

Fluidos (%mol) Etano 8
n-Pentano 46,4

Propiedades fluidos Ver Tabla (30

Temperatura, K 294

Presién, MPa 5,02/9,2

Entrada Velocidad Ver Tabla (31

Salida Presion (estatica) | 0 Pa

Modelo de turbulencia k— o SST

Intensidad de turbulencia 5%

Tamafio de gota 10 um

Discretizacion SIMPLE/Upwind 2 orden

Hardware/software Ver Tabla|18

Tiempo computo/simulacién | 2—4 semanas

Definidas las propiedades de la mezcla, se creo la matriz de condiciones de frontera para las
ocho simulaciones con diferentes valores de K y su equivalente a la velocidad del gas, calculado

de acuerdo con la ecuacién ((74) tal como se muestra en la Tabla [31]

En cada uno de los casos de la Tabla[3I|fue calculada la eficiencia de separacién a través del
liquido acumulado en el separador, de manera similar a la ecuacion Como resultado, fueron

dibujados (Figura [54) perfiles de eficiencia de separacién total dentro del separador, en funcién de
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Figura 53. Curvas de equilibrio de la mezcla de gas natural utilizada en la validacion de los
modelos matematicos

la constante empirica de Souders and Brown! (1934) y se compararon con los datos experimentales

proporcionados por /Austrheim et al.| (2008). De la Figura[54]es posible analizar varios puntos:

i. En ambas condiciones de operacion (5,02 y 9,2 MPa) se presenta la misma tendencia de
disminucién de la eficiencia de separaciéon a medida que la constante K aumenta, lo cual
confirma que para procesos de separacion gravitacional, lo recomendable es mantener la

velocidad del gas baja o un valor de K < 0, 15 (Austrheim et al., 2008)).

ii. El aumento en la presion de operacion genera también una disminucion en la eficiencia de se-
paracion: aumentar de 5,02 a 9,2 MPa en las simulaciones numéricas gener6 la disminucién

que varia entre el 3,7y 11,25 %.

iii. A pesar de presentar perfiles con tendencia similar, existe una clara diferencia entre los re-
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Tabla 30

235

Propiedades de la mezcla propuesta por|Austrheim et al. (2008) y utilizada en las simulaciones de

validacion

Prop. | Unidad Fase gas Fase liquida
502MPa | 92MPa | 5,02MPa | 9,2 MPa

MW | kg/kmol 19,03 19,5 54.09 42,29

C, J/kg-K 2579 3261 2496 2642

p kg/m? 44,99 96,02 554,1 463,2

K W/m-K | 0,03574 | 0,04214 | 0,09303 | 0,08507

u kg/m-s | 1,24x107° | 1,47x107° | 1,46x10~% | 9,8x1073

H J/kmol | -7,92x107 | -8,1x107 | -1,42x108 | -1,22x108

S J/kmol-K | 151954,55 | 143949 | 97956,99 | 111730,18

c n/m - - 0,01036 0,069

O, - 0,1294

Pem MPa 3,33255

Vem m3/kg 0,1894

Tem K 270,56

sultados experimentales y simulados. La méxima diferencia para las presiones de operacion

de 5,02 y 9,2 fueron de 4,98 % y 5,65 % respectivamente, ambos evaluados a K = 0,26m/s.

Las posibles causas de diferencia se dividen en dos variables: la geometria y las condicio-

nes de simulacién. La primera variable tiene que ver con el cambio del eliminador de niebla tipo

wire mesh por un vane pack, lo cual como ya fue aclarado tienen mayor capacidad pero son menos

eficientes cuando se trata de pequenos tamafios de gota; este tltimo eliminador de niebla permite

mayor escape de gotas y arrastre de las mismas por parte de la fase gaseosa, si bien es importante

resaltar que los canales de drenaje, analizados en el Capitulo [5| amortiguan de cierta manera el

arrastre. La segunda variable se relaciona con las consideraciones/simplificaciones realizadas al

momento de establecer la simulacién, a saber: un seguimiento euleriano de la fase discreta, la con-
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Tabla 31
Matriz de simulaciones para la validacion de modelos

K | 5,02MPa | 9,2 MPa
0,26 0,87 m/s | 0,5095 m/s

0,2 | 0,6692 m/s | 0,392 m/s
0,15 | 0,502 m/s | 0,2939 m/s

0,1 {0,3346 m/s | 0,196 m/s

sideracion de las gotas como esferas de tamafo uniforme (10 micrometros) y, posiblemente pero
en menor proporcion, la promediacién de las propiedades fisicas de cada fase en vez de incluir
cada especie por separado. Los experimentos de Austrheim et al. (2008) no aclaran la presencia
de mecanismos de transferencia de masa o cambio de fase durante el proceso, por lo que fueron

omitidos también en las simulaciones.

6.2.3. Separacion de fases a alta presion. Debido a la complejidad de la simula-
cidn, la separacion de fases en el equipo gravitacional fue realizada Gnicamente a alta presion: 7
MPa, 260 K y flujo molar de 1la mezcla de 1 MPCD (0.2378 kg/s), con fraccion volumétrica de li-
quido a la entrada de 0,00788; medida como la relacién de caudales de cada fase. Las propiedades
de los fluidos son las mostradas en las columnas 5 y 8 de la Tabla[7] Fue simulado un total de 120
s (2 min) de tiempo real de proceso, con el fin de cubrir el tiempo de residencia de la fase liquida
dentro del separador; el paso de tiempo utilizado fue de 0,005 y un méximo de 50 iteraciones por
paso de tiempo. Se utiliz6 el modelo multifase Two—Fluid del Capitulod]y el modelo de turbulen-
cia k — @ SST. El tamafio de gota se mantuvo constante en 10 micrometros y fue considerado el

modelo de arrastre propuesto por [Ishii and Mishima) (1984). Como condiciones de frontera se con-
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Figura 54. Comparacion de los experimentos (linea punteada) realizados por Austrheim et al.
(2008)) para la eficiencia total de separacion con las simulaciones realizadas en ANSYS—FLUENT
(linea continua)

sider6 flujo masico a la entrada, presion a la salida del gas (boquilla superior) y no deslizamiento
en las paredes. La boquilla inferior, concebida inicialmente como salida de liquido, fue sellada y
considerada como pared, debido que para la baja cantidad de liquido presente, es recomendable
analizar la eficiencia de separacion a través de la cantidad de liquido que se deposita tanto en el fon-
do como en los accesorios —especialmente los AFC—. Para los ajustes del método numérico, fue
utilizado el esquema de acoplamiento Presion—Velocidad denominado SIMPLE; fueron adoptados
los modelos Least squares cell based y Upwind de segundo orden implicito para la discretizacion

espacial y transitoria respectivamente. Las Tablas [32] y 33| resumen las condiciones de simulacién.
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Tabla 32

Condiciones de simulacion para la separacion gravitacional de gas natural a alta presion

Tipo de simulacién

Estado transitorio, 3D

238

Hardware/software Ver Tabla|18
Temperatura, K 260

Presion, MPa 7

Entrada Flujo masico, kg/s | 0,2378
Tamafio de gota 10 um

Salida Presion (estatica) | O Pa
Paredes No deslizamiento
Modelo de turbulencia k— o SST

Intensidad de turbulencia 5%

Timestep 0,001-0,005
Iteracion/timestep 50

RMS (local) 1x10-3

Discretizacion SIMPLE/Upwind 2 orden

Tiempo real simulado 120 s (2 min)

Tiempo computo/simulacién | 3—5 semanas

6.2.3.1. Caida de presion. La Figura |55/ presenta el perfil longitudinal de presion
y el detalle de cada uno de los accesorios instalados. Se observa que la maxima caida de presion
alcanzada es de 0,8 kPa. En el interior de los accesorios, el porcentaje de caida de presion se orga-
niza de mayor a menor de la siguiente manera: ciclones de flujo axial 26,82 %; vane pack 25,22 %
y desviador de entrada 2,35 %; equivalente a 858,18 %, 1344.,95 % y 125,42 % respectivamente.
Por lo tanto, la mayor caida de presion por unidad de longitud dentro del separador ocurre en el
eliminador de niebla tipo vane pack. En general, la caida de presion dentro del separador es baja,

lo cual se traduce en ahorro energético en virtud de disminuir la re—compresion aguas abajo; es-
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Tabla 33
Factores de relajacion para las simulaciones numéricas del separador gravitacional a alta presion

Pressure: 0.5

Density: 1

Body forces: 0.7

Momentum: 0.5

Volume fraction: 0.5
Turbulent Kinetic Energy: 0.5
Specific Dissipation Rate: 0.8
Turbulent viscosity: 0.7

pecialmente si se desea mantener el equipo operando a alta presion como es el caso del presente

estudio.

6.2.3.2. Velocidad. EIl principio fisico fundamental para que la separacidn se lleve
a cabo, es la sedimentacion por gravedad, la cual implica mantener la velocidad de la fase continua
(gas) por debajo del valor critico (ecuaciones[73]y [74); las reglas de dedo gordo sugieren que la ve-
locidad del gas permanezca entre 20 y 25 % por debajo de este valor. Otra forma de establecerlo es
a través de la recomendacion de Austrheim et al.[(2007), obtenida a partir de estudios experimen-
tales, la cual sugiere que el valor de la constante de Souders and Brown| (1934) debe mantenerse

por debajo de 0,15 para que la separacion gravitacional se lleve a cabo.

La Figura[S6|presenta a la izquierda el contorno de velocidad del gas a lo largo del separador
después de 2 minutos de tiempo real de proceso: la mezcla comienza entrando a 1,7 m/s aproxi-

madamente y lo primero que encuentra es el desviador de entrada, donde el flujo se distribuye
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Figura 55. Caida de Presion dentro del separador gravitacional
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lateralmente gracias a sus paletas, logrando el cambio abrupto en la direccion de flujo; se observa
también que el desviador estd cumpliendo su funcién de calmar el flujo y diminuir la velocidad
para que se genere la sedimentacion por gravedad. En ambos sectores adyacentes al desviador, la
velocidad se encuentra alrededor de 0,15 m/s, de esta manera el liquido puede asentarse en el fondo
del separador. A medida que el gas conteniendo gotas de liquido asciende, alcanza el eliminador de
niebla donde un nuevo cambio abrupto debido a las placas paralelas hace que la velocidad aumente
y el gas tome caminos preferenciales ubicados en la pared contraria a la boquilla de entrada, ésto
debido a la orientacién de las placas del vane pack. Finalmente llega a los afc, donde los deno-
minados swirl elements provocan un aumento de la velocidad, necesario para que la accion de la

fuerza centrifuga beneficie la separacion de las fases.
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El campo vectorial de los accesorios, mostrado al lado derecho de la Figura [56| presenta
ademads de los valores de la velocidad, el recorrido del fluido a lo largo del separador. En primer
lugar se observa la calma del fluido en la parte inferior del separador, zona en la cual se espera
la acumulacién del liquido. Segundo, en el vane pack se muestran los caminos preferenciales que
toma el gas asi como un par de zonas “muertas” en las que se puede presentar estancamiento de la
fase dispersa; y tercero, los vectores de los afc muestran la accién de los swirl elements mediante

la formacion de los vértices atribuidos a la fuerza centrifuga del accesorio.

Con el fin de confirmar el campo de velocidad fueron creadas isosuperficies a diferentes
valores de velocidad del gas a seguir: 0,2; 0,5; 0,7 1; 1,5 y 2 m/s (Figura . Si se considera
un valor de K = 0,15 m/s, se adopta un valor de 25% por debajo de la velocidad terminal y se

reemplaza en la ecuacién (74)), se obtiene:

504,6 kg/m3 — 74,82 kg/m3
74,82 kg /m3

ug = 0,75u; = (0,75)0,15 m/s\/ = 10,2696 m /s (268)
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Se observa que la porciéon mds representativa del separador mantiene la velocidad en 0,2
m/s, lo cual, como ya se aclaré beneficia la sedimentacion por gravedad, principio fisico de se-
paracion. Como es de esperarse, la maxima velocidad alcanzada, de 2 m/s se presento a la salida

de los swirl elements que actian como aceleradores de flujo y generadores de vortices o remolinos.

6.2.3.3. Fraccion volumétrica. El gas natural utilizado en las simulaciones numé-
ricas se encuentra dentro de la clasificacion de “gas seco”. Conteniendo tnicamente 0,788 %vol de
liquido en la mezcla y trabajando a alta presion (7 MPa); la separacion de las fases se complica
por ambos frentes. La Figura [58 muestra la evolucién de la fraccién volumétrica de liquido en
el intervalo de 0,005 a 0,018; cada 20 segundos de tiempo real de proceso. Se observan cambios
significativos en los primeros 60 segundos tales como la creciente presencia de liquido en el fondo
del separador y contenedores de los afc; a partir de ese tiempo las condiciones se mantienen rela-

tivamente constantes.

En la Figura [59] el detalle de los campos de fraccién volumétrica de los accesorios con el
tiempo, muestra las zonas de acumulacion de liquido, unas deseables que ya fueron nombradas
y otras poco deseables como es el caso de la acumulacién en el lado izquierdo del eliminador de
niebla. A diferencia de los afc, el vane pack en su disefio no contiene sistema de drenaje del liquido

hacia el exterior del separador, lo cual a largo plazo entorpeceria la accion del equipo.
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Con el fin de visualizar de manera clara las regiones donde el liquido permanece, teniendo
en cuenta la pequefia cantidad presente, fueron construidas las isosuperficies de la Figura[60|en el
intervalo de fraccion volumétrica entre 0,06 y 0,99; mostrando la importancia que tienen los acce-
sorios en el proceso de separacion gravitacional, asi: al lado derecho se observa el equipo completo
donde se evidencian de manera diferenciada las 4 zonas del equipo, a saber, fondo, desviador, vane
pack y afc; al lado izquierdo la ampliacion de las 4 zonas donde se muestran los lugares en que
peliculas delgadas de liquido se impregnan tanto en el desviador de entrada como en los canales
presentes entre las placas del eliminador de niebla. En un contexto de la separacion de fases del gas
natural a alta presion, independientemente del arrastre/escape de liquido debido a la complejidad
del proceso bajo estas condiciones de operacion, se espera que parte del liquido que ingresa al

separador quede atrapado en los accesorios, tal como los muestra la Figura 60}

Un detalle interesante de las isosuperficies se observa en el fondo tanto del separador como
de los afc y es la presencia de picos de fracciéon volumétrica. El perfil de estos picos es mostrado
en la Figura [61] donde se observa al lado izquierdo un valor de fraccién volumétrica de 0,065 a
10 cm medido desde el fondo del separador después de transcurridos 2 min; y en el lado derecho
se visualiza el valor maximo alcanzado a 1,88 m, este valor fue cercano al 20 %vol en el tambor

contenedor de los ciclones de flujo axial.

En conclusion, hubo necesidad de establecer limites durante la observacion de la fraccién

volumétrica de liquido debido que, tal como muestran las Figuras [58] y [59] existe presencia de
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liquido en todas las zonas del separador incluyendo la boquilla de salida superior del alrededor de
0,7 %vol. La razén de la presencia de arrastre en el separador se debe al pequefio tamafio de gota
generado por la operacion del equipo a alta presién y también, el eliminador de niebla tipo vane
pack no consigue contener de manera eficiente la fase liquida. Las posibles soluciones al problema
de arrastre que infortunadamente se presenta en el separador gravitacional a estas condiciones de
operacion podrian ser la instalacion de por lo menos dos eliminadores de niebla tipo wire mesh en
secuencia o, la posibilidad de migrar a la fuerza centrifuga como principio fisico de separacion de

las fases, ésta tltima es el tema del Capitulo
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7. Separacion centrifuga
El separador Gas-Liquido tipo Ciclon Cilindrico (GLCC) se presenta como una alternativa a los
separadores gravitacionales, siendo compacto, de geometria simple y facil mantenimiento (Wang
et al., 2003). Estos separadores fueron desarrollados en 1995 por la Universidad de Tulsa, y des-
de entonces se han desarrollado diferentes estudios alrededor de parametros relevantes de disefio
y operacion (Kouba et al., [1995] 2006). Por ejemplo [Yang et al.| (2015) estudiaron el tiempo de
residencia de la fase liquida en un separador tipo ciclén, obteniendo que éste disminuye con el
incremento de la carga de gotas, mientras que, esta disminucién es menor cuando aumenta la ve-
locidad de entrada. Por otro lado, el tiempo de residencia aumenta con el didmetro del cilindro.
También fueron analizados utilizando CFD pardmetros geométricos como, forma, tamafio, angulo
y ndmero de entradas con el fin de evaluar el efecto de la geometria sobre el arrastre de liquido y
gas dentro del separador. Los resultados mostraron que la entrada de la mezcla gas—liquido debe
localizarse aproximadamente a 10 cm por encima de la mitad de la longitud axial del separador,
con angulos de inclinacién entre 27 y 40 grados. También se encontré que las entradas multiples
son recomendables para sistemas donde la diferencia de densidades entre las fases es considerable-
mente alta, como es el caso de mezclas aire—agua o aire—glicerina, y una sola entrada para mezclas

en las que la densidad de la fase gaseosa aumenta (Kha et al., 2017; Berrio et al., 2018).

Recientemente, |Yue et al. (2019) desarrollaron un estudio experimental y numérico so-

bre USLF (Upper Swirling Liquid Film) en separadores GLCC para mezclas de agua, glicerina y
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therminol-55 a cuatro regimenes de flujo: flujo de remolino, flujo de rotacién, flujo anular y flujo
de cinta. Los resultados mostraron que la acciéon del USLF sobre el fendmeno de arrastre de liqui-
do puede dividirse en tres etapas: etapa de seguridad, etapa de deterioro y etapa estable; las cuales
corresponden a los flujos de remolino, rotacion y anular respectivamente. También han sido estu-
diados usos alternativos del GLCC tales como la adaptacién de ciclones a la entrada del separador
gravitacional, actuando como accesorio previo a la separacion (Huang et al., | 2018)) y el andlisis de
mezclas gas—liquido con alto contenido de contaminantes sélidos. En el tltimo caso fue estudiado
tanto el flujo multifase como la erosion producida por las particulas solidas (arena) (Vieira et al.,

2015)).

Los pardmetros de disefio relevantes en los separadores GLCC son la relaciéon didme-
tro/longitud, didmetro y dngulo de la entrada y la correcta posicion de las salidas (Ghasemi et al.,
2017; |Gomez et al., 2000, 1999). El disefio adecuado de estos pardmetros evita la presencia de
arrastre de liquido y gas, aspectos que afectan de manera negativa la eficiencia de separacion (Go-
mez et al.,|1999). El tamaio de la boquilla de entrada controla la intensidad del vértice, [Kouba et al.
(1995) recomiendan que la entrada debe tener un dngulo de al menos 27 grados, de manera que los
fluidos puedan estratificarse. Adicionalmente, es recomendable una entrada rectangular cuando el
gas es la fase continua y cuando la cantidad de liquido es baja, una entrada no convergente muestra

mejores resultados (Elsayed and Lacor, |[2012).

A pesar de los avances en el estudio del separador GLCC, la mayoria de mezclas utiliza-
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das han sido aire—agua a condiciones de alta pureza. El objetivo del presente capitulo es analizar
la posibilidad de utilizar un separador GLCC a condiciones de alta presion como alternativa al
separador gravitacional; aplicado a campos menores de gas natural (produccién neta menor a 1
MPCD) utilizando CFD. Para esto, una validacién inicial de los modelos matematicos fue desarro-
llada para la mezcla aire—agua a presion atmosférica. Los resultados de variables como velocidad,
caida de presion y fraccion volumétrica fueron comparados con el trabajo realizado por|Hreiz et al.
(2011)), los cuales evaluaron diferentes modelos de turbulencia en el GLCC y los compararon con
los datos experimentales generados por |[Erdall (2001). Después de la validacién, fueron probadas
tres configuraciones de entrada al separador: 27, 36 y 45 grados; a fin de seleccionar la entrada
que proporcione un vortice adecuado para la separaciéon de fases (Cornejo Caceres et al., [2019).
Finalmente, se realizaron pruebas con el gas natural operando a diferentes condiciones de presion

y temperatura de 260 K.

7.1. Modelo computacional

Las dimensiones del GLCC fueron tomadas de la geometria propuesta por |[Hreiz et al.
(2014), 1a cual consiste en una entrada tangencial con perfil cuadrado y un cilindro con dos sa-
lidas perpendiculares en cada extremo (Figura[62}-a). Adicionalmente fueron aplicadas variaciones

a la entrada tangencial, incrementando el dngulo desde 27 hasta 45 grados (Figura [62}b).

En la primera parte del estudio se utilizé una mezcla aire—agua a presion atmosférica. Las

condiciones de frontera para esta mezcla fueron aplicadas con base a las sugerencias de|Hreiz et al.
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Figura 62. a) Dimensiones del GLCC tomadas de Hreiz et al.| (2014) y b) Geometrias propuestas
por Cornejo Caceres et al.[(2019)

(2014), es decir, una velocidad fija a la entrada y salidas a la atmdsfera, tal como se muestra en la

Tabla[34]

Fue utilizado el modelo multifase Two—fluid (ecuaciones[127]a[I29) y el modelo de turbu-
lencia k — € Realizable con funciones estdndar de pared, la razon es porque en el trabajo desarro-

llado por Hreiz et al.| (2011) se compararon modelos Reynolds Averaged Navier—Stokes (RANS),

Unsteady Reynolds Averaged Navier—Stokes (URANS) y Large Eddy Simulation (LES) en un flujo
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Tabla 34
Condiciones de frontera para las simulaciones de la mezcla aire—agua
Mezcla | Superficie Condicién Valor Unidades
Al 3,46
Entrada Velocidad iy m/s
. Agua | 0,69
Aire-Agua - - -
Salidas Presion (estatica) 0 Pa
Paredes No slip
Viscosidad dinamica, kg/ms Densidad, kg/m’
Aire 1,789x1073 1,125
Agua 1,003x1073 998,2

bifasico dentro del GLCC; la validacion con los datos experimentales de Erdal| (2001) mostraron
que, a pesar que la metodologia LES obtuvo resultados mds cercanos al comportamiento experi-
mental (como era de esperarse); el modelo de turbulencia k — € Realizable también represent6 de
manera adecuada los datos experimentales, con un costo computacional considerablemente menor

en comparacion con LES.

Para interpolar los términos convectivo—difusivo fue utilizado el esquema Quadratic Ups-
tream Interpolation for Convective Kinematics (QUICK) presentada por|Patankar (1980), este es un
esquema de diferenciacion de orden superior que considera una interpolacién cuadratica ponderada
ascendente de tres puntos para los valores de la cara de la celda. Este esquema utiliza diferencias
centrales de segundo orden para el término difusivo, para el término convectivo el esquema es de
tercer orden en el espacio y de primer orden en el tiempo. El acoplamiento presion—velocidad se
realizé con el esquema PRESTO (PREssure STaggering Option) que, a diferencia del método de

discretizacion estdndar que interpola la presion en las caras utilizando los valores del centro de la
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celda, PRESTO calcula la presion en cada cara (Patankar, | 1980).

7.2. Resultados

Esta seccion de divide en cuatro etapas: primero la evaluacion de la independencia numé-
rica de la malla, segundo la validacién del modelo multifase para la mezcla aire—agua a presion
atmosférica, tercero la seleccion del angulo adecuado para la entrada tangencial y cuarto las prue-

bas del separador a condiciones de alta presion.

7.2.1. Independencia numérica de lamalla. Fueron generadas siete mallas compu-
tacionales utilizando el software comercial ANSYS—MESHING®, iniciando con una malla gruesa
(A) y aumentando progresivamente el nimero de elementos de acuerdo con la Tabla[35] La técnica
utilizada para refinar las mallas fue la descrita en el Apéndice[I] Todas las mallas tienen elementos
tetraédricos en el cilindro principal del separador y hexaédricos en la entrada, con refinacion en las

regiones cercanas a la pared, tal como se observa en la Figura

Tabla 35
Niimero de elementos utilizados en en el test de independencia de malla

Malla A B C D E F G
Elementos | 53.312 93.054 127.184 180.090 265.251 416.406 721.364

Los perfiles de velocidad en funcién del nimero de elementos de la malla, mostrados al

lado izquierdo de la Figura@fueron tomados a 1; 1,15 y 1,3 m medidos desde el fondo de GLCC.
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Figura 63. Test de independencia de malla del GLCC

Se observa que a partir de la malla E (265.251 elementos) comienza a presentarse un comporta-
miento asintético de la velocidad, independientemente del nimero de elementos, por lo cual, fue

seleccionada esta malla para las simulaciones subsecuentes.

7.2.2. Validacion de modelos. La validacién de los modelos matematicos que des-
criben el comportamiento centrifugo de la mezcla aire—agua dentro del separador GLCC, fue rea-
lizada mediante la comparacién con los datos experimentales de velocidad radial y tangencial
presentados por [Erdal (2001); las velocidades fueron tomadas a 0,6 m por debajo de la entrada tan-
gencial. El separador experimental consiste en un equipo translicido de metacrilato de polimetilo
(Plexiglass®) con 72 mm de didmetro interno y 2,5 m de altura. Fue utilizado aire como fase ga-
seosa y tres fluidos diferentes para la fase liquida: agua de grifo, una solucién al 30 % de sal s6dica

de carboximetilcelulosa que actia como agente viscosificador y una solucién acuosa al 0,05 % de
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mono—oleato de polietilenglicol sorbital, la cual actia como espuma surfactante que disminuye la
tension superficial del agua de grifo. La maxima presion relativa fue de 0,8 bar (cercana a la pre-
sién atmosférica) y el caudal maximo fue de 550 m3/h. Los experimentos mostraron el efecto de

los patrones de flujo y los pardmetros geométricos del separador sobre el arrastre de gas y liquido.
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Figura 64. Velocidad tangencial y radial. Comparacién entre las simulaciones numéricas y los
datos experimentales proporcionados por |[Erdal| (2001)

De acuerdo con la Figura [64] los modelos matemdticos seleccionados para la separacion
centrifuga de la mezcla gas—liquido reproducen adecuadamente el comportamiento fluidodinami-
co, debido a la tendencia similar entre los datos experimentales y las simulaciones numéricas;

ademds de presentar una desviacion estindar promedio de 0,26 m/s.

7.2.3. Seleccion del angulo de entrada. El principio de separacién del GLCC es

la fuerza centrifuga, que obliga a las gotas de liquido a concentrarse en las paredes del separador y
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la fase gaseosa se mantiene formando un vértice central. La Figura [63] presenta lineas de corriente
del gas natural coloreadas con la velocidad de la fase continua para las geometrias de 27, 36 y 45

grados, mostrando el camino del vértice formado en el centro del GLCC.

Velocidad gas
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Figura 65. Lineas de corriente coloreadas con la velocidad de la fase continua para cada una de
las geometrias propuestas (Cornejo Caceres et al.,|[2019)

Una manera de cuantificar la formacién de vortices es mediante la denominada swirling
strength, la cual se define como “la parte imaginaria de los eigen—valores complejos del tensor de

gradiente de velocidad” este valor es positivo si y solo si el discriminante es positivo y su valor
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representa la fuerza del movimiento giratorio alrededor de centros locales. La matemdtica subya-
cente a esta fuerza se encuentra en las ecuaciones (226) a (241). La Figura[66| presenta la swirling
strength en funcion de la posicion radial del separador, medida a 0,6 m debajo de la entrada para
cada uno de los dngulos propuestos. Es posible observar que a medida que el d&ngulo de la boquilla
de entrada tangencial al separador aumenta, la swirling strength disminuye y en consecuencia, la
intensidad de formacion de remolino también disminuye. Por lo tanto, en términos de formacion
de vortice para el favorecimiento de la fuerza centrifuga, el separador con dngulo de entrada de 27
grados presenta una intensidad de remolino 17 % y 66 % mayor que las entradas con dngulo de 36

y 45 grados respectivamente.

Fuerza de remolino [s-1]

| ITAY
U

-0,04 -0,02 0 0,02 0,04
Posicion radial [m]

Figura 66. swirling strength en funcién de la posicion radial para cada una de las geometrias
propuestas (Cornejo Caceres et al.,[2019)

La Figura[67] muestra los campos de presién y el perfil de caida de presion en funcién de la
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altura para cada una de las geometrias propuestas, medido en el plano central de separador GLCC.
Como es de esperarse, la mayor caida de presion se presenta en la region de entrada al equipo
debido al cambio abrupto de la direccién de flujo, choque con la pared e inicio de la formacion del

perfil ciclonico. El aumento de la caida de presion se favorece con la disminucién del dngulo de

entrada.
2.5
Presion
! 90 2
65 1,5
E
& & ) 2 =
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w0 27°8 36°f 45° =
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Figura 67. Caida de presion dentro del GLCC de la mezcla aire—agua para las tres geometrias
propuestas (Cornejo Caceres et al., 2019)

La Figura [68| presenta el campo de fraccién volumétrica y flujo mdsico de liquido para to-
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dos los dngulos de la boquilla de entrada, medido en el plano central de separador GLCC. En los
campos de fracciéon volumétrica se observa la presencia de liquido en las paredes formando una
pelicula y dejando el centro del separador para la formacién del vortice de gas; los campos de flujo
madsico muestran que por encima de la boquilla entrada se puede presentar arrastre de gotas en un
porcentaje de 16 %, 11 % y 12 % para los dngulos de 27, 36 y 45 grados respectivamente, compara-
do con el flujo a la entrada el separador, esta situacion podria generar problemas operativos aguas

abajo del separador.

Fraccion Flujo
volumétrica masico
' 2e-2 ! le-7
1.5¢-2 7.5¢-8
N 8 ) 3 & L 3 ]
| le-2 ] 0 5e-8
i ( |
|
Se-3 258 |
' 0 I 0
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¢ E &
27°  36° 45° 27° 36° 45°

Figura 68. Campos de fraccion volumétrica y flujo mésico de la fase liquida

La Figura [68 muestra el perfil de fraccion volumétrica en direccion radial, medido a una

altura de 0,6 m encima del fondo del separador. Se observa la adhesion de liquido en las paredes,
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el cual desciende posteriormente hacia el fondo del separador.

—27°

Fracion volumétrica de agua

-0,04 -0,02 0 0,02 0,04
Posicion radial [m]

Figura 69. Campos de fraccion volumétrica y flujo mésico (izq.) y perfil de fracciéon volumétrica
de agua en funcidn de la posicion radial (der.)

Cuatro variables de respuesta fueron analizadas durante la seleccion del dngulo de la boqui-
lla de entrada del GLCC, denominadas: swirling strength, caida de presion, fraccién volumétrica
y flujo mésico de liquido. Considerando que es una mezcla aire—agua a presion atmosférica, se
creeria que cambios en la geometria no tendrian un efecto significativo sobre los resultados; sin
embargo, los perfiles de las Figuras [65] a[69] muestran que un aumento en el dngulo de la boquilla
de entrada se refleja en una disminucién en la swirling strength, principal generador de vortice
dentro del separador, el cual otorga la fuerza centrifuga, principio fisico de separacion de este dis-
positivo. Por lo tanto, con el andlisis de la primera variable, fue descartado el dngulo de 45 grados.

El aumento de la velocidad angular viene acompafiado, en consecuencia, por un aumento de la
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caida de presion; en la industria OGP (Oil, Gas and Petrochemical) la pérdida de presion se tra-
duce en un incremento de los costos de operacion, debido que, entre otras cosas, seria necesaria
mayor cantidad de energia en el sistema de compresion para llevar el gas a las condiciones de la
red nacional de transporte. En este sentido, buscando el equilibrio entre la formacién de vértice,
caida de presion y disminucién del arrastre, fue seleccionada la geometria con boquilla de entrada
de 36 grados para los calculos numéricos del comportamiento de la mezcla de gas natural dentro

del GLCC.

7.2.4. Aplicacion a campos menores. La mezcla utilizada en la presente aplica-
cién estd compuesta por el gas natural ID-3 de la Tabla[5]y propiedades de la Tabla[7} Los modelos
matematicos y numéricos utilizados en las simulaciones fueron los mismos de la mezcla aire—agua.
Se realiz6 una matriz de 9 simulaciones en las cuales se varia la presién de operacién de 2, 4 y
7 MPa y el flujo molar de la mezcla de entrada de 0,2; 0,5 y 1 MPCD. Se establecié un tamafio
de gota para cada una de las presiones de operacion. Las condiciones de frontera a la entrada del

separador se resumen en la Tabla[36]

A continuacion se muestra el efecto de las principales variables de respuesta utilizando las
nuevas condiciones de frontera y fluidos. Estas condiciones y consideraciones de las simulacién se
resumen en las Tablas 37|y Para todos los efectos, fueron realizadas mediciones a nivel radial
en los puntos especificados en la Figura es decir: 0,65; 1; 1,2 y 1,3 m medidos a partir de la

base del separador.
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Tabla 36

265

Condiciones de frontera a la entrada para las simulaciones del separador GLCC aplicado a cam-
pos menores

IMPCD/260K 0,5SMPCD/260K 0,2MPCD/260K
D, (1m) X; Gas Liquido Gas Liquido Gas Liquido
r(kg/s) | m(kg/s) | m(kg/s) | m(kg/s) | m(kg/s) | m(kg/s)
2MPa 100 | 0,0083 0,244 | 0,006539 0,122 | 0,003269 0,0488 | 0,001308
4MPa 50 | 0,0191 0,2375 | 0,01308 0,1187 | 0,006541 | 0,04749 | 0,002616
TMPa 10 | 0,0226 | 0,2378 | 0,01274 | 0,1189 | 0,006371 | 0,04756 | 0,002548

0.053 m

0,072 m

1,3m
1,2 m

[

—

0,65 m

0500

1.000 (m)

0.250

Figura 70. Dimensiones y puntos en los que se midieron las variables de respuesta

7.2.4.1. Fuerza de remolino (Swirling strength). Las Figuras(71|a[76|representan

la fuerza de remolino dentro del separador GLCC operando a presiones de 2, 4 y 7 MPa respectiva-

mente. Las Figuras[71]y[72] correspondientes a la presién de operacién de 2MPa, muestra que para

1 MPCD se presenta un valor alto de fuerza de formacion de remolino, encontrandose valores de
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Tabla 37

266

Condiciones de simulacion para la separacion centrifuga de gas natural a diferentes presiones

Tipo de simulacién

Estado estacionario, 3D

Hardware/software Ver Tabla |18

Temperatura, K 260

Presién, MPa 2,4,7

Entrada Flujo masico, kg/s | Ver Tabla|36
Tamaiio de gota 100, 50, 10 um

Salida Presion (estatica) | O Pa

Paredes

No deslizamiento

k — € Realizable
Intensidad de turbulencia 5%
Coupled/QUICK/Upwind 2 orden

Tiempo cédmputo/simulacion | 4—6 dias

Modelo de turbulencia

Discretizacion

hasta 885,57 s~ !; considerablemente alto si se compara con los flujos molares de 0,5 (442,221
y 0,2 (246,90 s~') MPCD. Se podria inferir que la formacién de remolino se favorece con el au-
mento del flujo molar total de la mezcla. Es importante resaltar la presencia de los dos picos en
las regiones cercanas a la pared, vistos especialmente a 1 m de altura medido desde la base del
separador (Figura[72b). De acuerdo con Hreiz et al| (2014) son los perfiles caracteristicos de los

vortices dentro de un separador centrifugo.

El aumento a un valor intermedio entre baja y alta presion, es decir, 4 MPa (Figuras [73]y
74)), evidencia perfiles adecuados de formacion de vértice, especialmente para flujos molares altos.
No obstante, se observa que al duplicar la presion de operacion, la fuerza de remolino se reduce a

maés de la mitad, en comparacion con la separacion a baja presion; alcanzando valores méximos de
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Tabla 38
Factores de relajacion para las simulaciones numéricas del GLCC

Flow Courant Number: 200
Momentum: 0.5

Pressure: 0.5

Density: 1

Body forces: 0.5

Slip velocity: 0.1

Turbulent Kinetic Energy: 0.8
Specific Dissipation Rate: 0.8
Turbulent viscosity: 0.5
Energy: 1

280,81;316,2 y 66,41 g1 equivalentes a 1, 0,5 y 0,2 MPCD respectivamente.

En sistemas de operacion a 7 MPa se observa no solo la falta de uniformidad entre los picos
de los perfiles caracteristicos de los vértices, sino que ademads se observa una pobre formacion de
remolino, tal como muestran las Figuras [/5|y En vista de los campos y perfiles de fuerza de
remolino, de manera preliminar se puede afirmar que la presion alta no atrae beneficio directo a
la formacién de voértices necesarios para la separacion centrifuga cuando se tienen campos con
niveles de produccion bajos (recordando que un flujo molar de 1 MPCD ya es considerado bajo a

nivel industrial).

Otra manera de analizar como se comporta la formacién de remolino en funcion de la pre-
sién de operacion dentro del sistema es a través de un seguimiento de las lineas de corriente, tal

como se observa en la Figura|/7/} estas lineas estdn coloreadas con la velocidad de la fase continua



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 268

(gas). Las lineas de los separadores operando a 2 y 4 MPa muestran cierta uniformidad en el flujo
centrifugo, mientras que en el separador que opera a 7 MPa se presenta un movimiento méas de tipo
ondulatorio que centrifugo. Otra aspecto a tener en cuenta es que por un lado, los flujos masicos y
fracciones volumétricas de liquido trabajados son muy bajos, de maximo 0,01274 kg/s y 2,26 %vol
respectivamente tal como se muestra en la Tabla@ Por otro lado, durante las simulaciones numé-
ricas se considerd una disminucion del tamafio de gota de liquido, proporcional al aumento de la
presion de operacion del sistema, es decir, 100, 50 y 10 um para 2, 4 y 7 MPa respectivamente; el

conjunto de todas estas variables generaron los resultados de las Figuras[71]a[77]
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7.2.4.2. Caida de presion. La Figura[/9 muestra los campos y perfiles de presion
correspondientes a la matriz entera de simulaciones realizadas para el andlisis de la separacion de
fases del gas natural utilizando un GLCC, medidos en el centro del equipo. Como es de esperarse,
valores altos de presion se presentan en la boquilla de entrada de la mezcla |Cornejo Caceres et al.
(2019), tal como lo muestran los picos observados al lado derecho de dicha Figura. A medida que

los fluidos hacen su recorrido a lo largo del separador, la presion se distribuye.

5
4 I +2MPa -+4MPa -e-7Mpa

?3__

)

=

2

6

£2 7 .
1__
I
0,1 0,3 0,5 0,7 0,9 1,1

Flujo molar gas natural [MPCD]

Figura 78. Caida de presion en funcion del flujo molar de la mezcla para cada una de las
presiones de operacion del separador

Ademais de la tendencia de los campos de presion, lo que tuvieron en comun todas las si-
mulaciones fue que se presentaron valores bajos de caida de presion, tal como se confirma en la

Figura[78] El mayor valor de caida de presion se alcanzo para el caso operando a 2 MPa'y 1 MPCD
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de flujo molar (4,81 kPa), los demas casos mantuvieron la caida de presion por debajo de los 2 kPa;
lo cual se presentaria como una ventaja a la hora del consumo de energia en el sistema de recom-

presion.

7.2.4.3. Fraccion volumétrica de liquido. 1.as Figuras 80| a|81| muestran los cam-
pos de fraccion volumétrica de liquido en la direccién longitudinal (en un plano central) y radial
del separador, asi como los perfiles de fracciéon volumétrica medidos a 0,65; 1; 1,2 y 1,3 m para
cada una de las tres presiones de operacion del sistema. Estos perfiles son otra forma de ver como
el vortice dentro del equipo se va deformado a medida que la presién aumenta, es decir, para sis-
temas a baja presion (Figura [80) se observan perfiles en los que, en su mayorfa la concentracién
de liquido se encuentra en las paredes y en el centro se percibe la ondulacion caracteristica del

remolino.

A medida que la presién aumenta, se evidencia que el liquido tiende a ocupar una regién
preferencial dentro del separador, generalmente la pared contraria a la boquilla de entrada. Este
efecto se observa principalmente en sistema operando a la maxima presion estudiada, es decir, 7
MPa; donde al parecer la mezcla choca con la pared contraria y el liquido desciende escogiendo
este camino preferencial y aglomerandose en este sector. Unicamente en el caso de 7 MPa/1 MPCD
(Figura[81h) el liquido intenta trasladarse de pared a pared pero sin que la formacién de remolino
surta éxito, comprobando los perfiles encontrados en las Figuras[75]y[77] Finalmente, los resultados

de fraccién volumétrica de las Figuras[80]y [8T|conducen a la conclusién de que no existe presencia



SEPARACION DE FASES A ALTA PRESION USANDO CFD 278

de liquido en la salida superior del separador, haciendo la salvedad de que tanto la fase gaseosa
como la fase liquida fueron consideradas Eulerianas, por lo que el arrastre de las pequefias gotas

de liquido se pierde a menos que se realice un seguimiento Lagrangiano de las mismas.
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Figura 79. Campos y perfiles de presion para las nueve simulaciones numéricas realizadas en la
separacion centrifuga de las fases del gas natural
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8. Conclusiones y Trabajos Futuros

8.1. Conclusiones

En el Capitulo [I] fue realizada la caracterizacién del gas natural de la siguiente manera: A
partir de curvas de equilibrio experimental de cinco mezclas de gas natural real y sintético |Valio-
llahi et al.| (2016)), fueron construidas, comparadas y correlacionadas dichas curvas utilizando tres
diferentes ecuaciones de estado: Peng—Robinson, Soave—Redlich—Kwong y GERG2008, con el fin
de seleccionar una mezcla adecuada para el andlisis de la separacion de fases del gas natural. Los
resultados mostraron que no existe una diferencia significativa en el célculo de los puntos cricon-
dentérmicos, presentando un error absoluto maximo del 1% con respecto a los valores reales. El
célculo de los puntos cricondenbdricos arrojé un error absoluto maximo de 4,36 % cuando se uti-
liz6 la ecuacion de estado de Peng—Robinson. Por otro lado, tanto la ecuaciéon de Soave—Redlich—
Kwong como la ecuacién de GERG2008 tienen tasas de error relativamente bajas: entre el 0,15 %

y el 2,28 %, en comparacion con los datos experimentales.

Con respecto a las curvas de equilibrio, la ecuacion de estado utilizada para estimar las pro-
piedades termodindmicas del gas natural a bajas presiones es indiferente, sin embargo, a medida
que aumenta la presion, la ecuacion de Peng—Robinson no es adecuada para representar el com-
portamiento del sistema multifase y multicomponente. Los resultados sugieren que, siempre que
la mezcla contenga los 21 componentes presentes en la ecuacion de estado de GERG2008, ésta es

la que mejor estima las propiedades termodindmicas de las mezclas. En caso de tener componen-
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tes adicionales, es posible usar la ecuacion de Soave—Redlich—-Kwong para calcular las curvas de
equilibrio, ya que los resultados muestran que los porcentajes de error son bajos para condiciones

de alta presion.

Luego de caracterizadas las mezclas a utilizar en las simulaciones numéricas, en el Capitulo
las fases del gas natural fueron analizadas en un nivel de estudio microscopico a través de codigos
de MATLAB que representaron los procesos de supersaturacion, nucleaciéon homogénea (forma-
cidn) y crecimiento de una gota de gas natural a condiciones de alta presion. El andlisis se llevo a
cabo utilizando técnicas de simulaciéon molecular, movimientos de Monte Carlo y muestreo som-
brilla para acelerar la convergencia de las simulaciones en MATLAB. Los resultados mostraron
que a 7 MPa y 260 K se formé un nA°cleo de treinta y seis (36) moléculas, con un radio de 8,054
nandmetros. Posteriormente, se construyd la curva de crecimiento de la gota utilizando el modelo
de Young| (1993), obteniendo un didmetro final de 4,18 micrometros, lo cual estd de acuerdo con
los resultados que se esperan para la condicion de alta presion. Mediante el uso de simulacién mo-
lecular, hubo mejoras en el cdlculo del tamafio de gota inicial del gas natural, en comparacién con
la Teorfa de Nucleacién Clasica. Sin embargo, algunas propiedades como la tension superficial
aA°n en esta investigacion se calculé con modelos macroscépicos; razén por la cual se acredita
en parte la diferencia de entre dos a tres cifras significativas en la etapa de validacion con datos
experimentales, realizada en trabajos anteriores del grupo de investigacion. Otras razones por las
cuales se presento tal desviacion en la validacién de los modelos utilizados en las simulaciones son

precisamente la misma falta de estudios experimentales que confirmen o refuten la fiabilidad de
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los mismos y la capacidad de computo destinada a las simulaciones, es decir, si se quisiera realizar
una simulacién en la que la tensién superficial fuera calculada a nivel microscépico, se incluyeran
todos los movimientos de Monte Carlo y no solo los més relevantes o se descartara el muestreo
sombrilla como acelerante (atajo) de la convergencia, el hardware disponible actualmente no per-

mitiria realizarla en tiempos razonables.

En la primera parte del Capitulo [3] se estudio la eficiencia de remocién de gotas de un gas
natural a alta presion dentro de un eliminador de niebla tipo vane pack con canales laterales de
drenaje. El andlisis incluy6 la representacion de las interacciones gota—gota y gota—pared a través
de los fendmenos de coalescencia/ruptura y de un modelo de formacion de pelicula Lagrangiana en
las paredes, que incluy¢ el arrastre de gotas desde la pelicula respectivamente. Para el movimiento
de la gota fue usado el modelo de fase dispersa DPM, el cual utiliza un enfoque Lagrangiano. Se
us6 también el modelo k — @ SST para el cdlculo de la turbulencia de la fase continua (gas) y
el modelo DRW (Discrete Random Walk) para representar la dispersion turbulenta de las gotas.
Fueron analizadas variables como la caida de presion, altura de la pelicula de liquido en las pa-
redes y campos de fraccion volumétrica a diferentes condiciones de operacion. Los modelos de
flujo multifase fueron validados con datos experimentales |Ghetti (2003) y comparados con simu-
laciones numéricas Estakhrsar and Rafee (2016) provenientes de trabajos previos. Los resultados
mostraron que para sistemas a alta presiéon donde no se incluyen fendmenos como coalescencia,
ruptura y formacién de pelicula en la pared, hubo una diferencia en la eficiencia de remocién de

gotas de 7,8 % y 3,9 % para altas y bajas velocidades de entrada del gas respectivamente. Esta di-
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ferencia radic6 en el hecho que, en los modelos estdndar (sin inclusioén de formacién de pelicula),
cuando las gotas entran en contacto con la superficie de las paredes, éstas son “removidas” del do-
minio de solucion. A pesar de las limitaciones que tiene el modelo de pelicula liquida en términos
cuantitativos, especialmente en su aplicacién a regiones con recirculacion, tales como canales de
drenaje, este modelo otorga un panorama mucho maés realista del fendmeno que ocurre dentro del
eliminador de niebla, en comparacion con la consideraciéon de que las gotas son atrapadas por las

paredes o de un coeficiente de rebote arbitrario.

Como se esperaba, se encontrd la mayor caida de presion para las condiciones de operacion
de maxima velocidad y presion (5 m/s y 7 MPa). El valor absoluto de la caida de presion para siste-
mas a alta presion se mantuvo en un intervalo entre 25 kPa y 198 kPa dependiendo de la velocidad
del gas a la entrada, lo que significd, cinco veces mds que los sistemas operando a condiciones
atmosféricas. La inclusiéon del modelo de formacién de pelicula en la pared no mostr6 influencia

significativa sobre los cédlculos de caida de presion.

En relacion con la formacion de la pelicula de liquido, se obtuvieron las mayores alturas
promedio en la pared izquierda del eliminador de niebla tipo vane pack y los principales picos de
altura fueron encontrados en regiones cercanas a las curvas y los canales de drenaje, aumentando el
tiempo de residencia de las gotas dentro del vane pack. Finalmente, se observo también un arrastre

considerable de la fase liquida en la condicidn de alta presion de operacion.
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En la segunda parte del Capitulo [5] se realiz6 la aproximacién de un eliminador de niebla
tipo wire mesh utilizando una seccién de medio poroso con caracteristicas similares a las que ten-
dria el dispositivo real, para esto, fue implementado el modelo PMM de ANSYS—FLUENT, el cual
muestra principalmente un valor de perdida de carga que se asocia con el paso de la mezcla gas—
liquido por los filamentos de alambre tejido, prestando especial atencion en el didmetro obtenido
durante el proceso de nucleacion homogénea y crecimiento de gota: 4,18 micrémetros (Capitulo
[2). A pesar de no ser éste el dispositivo seleccionado para la separacién de las fases en el separador
gravitacional por cuestiones de costo computacional y practicidad, el anélisis fue A°til para com-
probar el aumento de la caida de presion a medida que la velocidad del gas aumenta, asi como el

arrastre que la fase liquida presenta para ese tamaiio de gota tan pequefio.

La caracterizaciéon del gas natural, el andlisis de nucleacién homogénea, crecimiento de
gota y el estudio del comportamiento de los accesorios, convergen en las simulaciones numéricas
realizadas para el Capitulo [6] donde un separador gravitacional de 2,5 m de altura y 0,15 m de
didmetro, adaptado del trabajo experimental a alta presion realizado por |Austrheim et al.| (2008))
fue utilizado para analizar la separacion de las fases de la mezcla definida en el Capitulo (1| El
separador estd equipado de un desviador de flujo de tipo paletas, el eliminador de niebla tipo vane
pack del Capitulo 5]y un par de dispositivos generadores de remolinos denominados AFC (Axial
Flow Cyclone). Fue realizado un seguimiento Euleriano de las fases mediante el modelo multifase
Two-Fluid y el modelo de turbulencia k — @ SST. Las simulaciones fueron realizadas en estado

transitorio, un total de dos minutos de tiempo real de proceso con un paso de tiempo de 0,005
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y un maximo de 50 iteraciones por paso de tiempo. La adaptacion de un separador proveniente
de la literatura se hizo con el fin de validar los modelos mateméticos y numéricos con estudios
experimentales. Los resultados de la validacion mostraron una subestimacion de la eficiencia total
de separacion especialmente a valores de la constante empirica K por encima de 0,15 m/s; lo cual
confirma la afirmacién de

citeaustrheim2007 de mantener K por debajo de dicho valor. El maximo error obtenido durante la

validacién (con una geometria adaptada, no la original) fue de 5,65 %.

Posteriormente, fue probado el equipo a 7 MPa 'y 260 K con la mezcla de gas seco seleccio-
nado para las simulaciones de la tesis, donde se consiguié mantener la velocidad del gas 25 % por
debajo de la velocidad terminal, lo cual favoreci6 el asentamiento de la fase liquida. A diferencia
de las simulaciones realizadas para la validaciéon donde la mezcla contenia alta cantidad de liquido
(alrededor del 50 %vol); la mezcla de gas seco a alta presion presenta arrastre significativo de liqui-
do por la corriente de salida del separador; por lo que no fue posible hacer célculos de eficiencia
de separacion. La principal razén del alto arrastre podria adjudicarse al uso de un eliminador de
niebla que no es el més recomendable para los pequefios tamafos de gota encontrados en sistemas
a alta presion, asi como las simplificaciones que fueron realizadas en los modelos con el fin de
obtener convergencia con la capacidad de computo disponible. Los resultados sugieren también
que el separador gravitacional vertical es mas eficiente cuando se tienen cantidades del liquido por
encima del 4 %vol. En la presente investigacion, fue simulado el caso en el que se tenia una mezcla

de gas con menos de 1 %vol de liquido.
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Una alternativa al proceso convencional de separacion gravitacional se estudié en el Capi-
tulo [/| donde fueron desarrolladas simulaciones numéricas de un separador Gas—Liquido de tipo
Ciclén Cilindrico (GLCC) usando ANSYS-FLUENT. En la primera etapa, una mezcla de aire—
agua a presion atmosférica fue simulada utilizando el modelo multifase “Two—Fluid”, el modelo
de turbulencia k — &€ Realizable con funciones estindar de pared y condiciones de frontera de
velocidad a la entrada, presiéon a las salidas y no deslizamiento en las paredes. Después de la
correspondiente evaluacion de independencia numérica de la malla computacional, los modelos
matematicos fueron validados con datos experimentales de la literatura. En la segunda etapa, con
la ayuda del Grupo de Investigacion en Energia y Medio Ambiente (GIEMA) fueron probados
tres dngulos diferentes en la boquilla de entrada al separador, 27, 36 y 45 grados, para obtener un
equilibrio entre la formacién del vortice correspondiente a los procesos de separacion centrifuga y
la caida de presion dentro del equipo. Los resultados mostraron que el dngulo de 36 grados en la
entrada tangencial del separador presenta un adecuado equilibrio entre formacion de vortice, caida
de presién y disminucién del arrastre de la fase liquida. En la tercera y A°ltima etapa se realizé la
aplicacion a campos menores colombianos de gas natural mediante una matriz de 9 simulaciones
numéricas en las que se vario la presion de operacion (2,4 y 7 MPa) y el flujo molar de la mezcla
(0,2; 0,5 y 1 MPCD). Los resultados mostraron que a presiones bajas y moderadas, la formacion
del remolino dentro del separador es favorable, mientras que a alta presion, los contornos y lineas
de corriente muestran que la tendencia es a chocar con las paredes del separador, lo cual dificulta

la separacién centrifuga de las fases; este fendmeno se confirma también en los perfiles de fraccion
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volumétrica, donde a alta presion el liquido toma un camino en la pared contraria a la entrada en

lugar de formar el caracteristico core—annulus.

Finalmente, a la luz de los anélisis realizados por varios frentes de la separacion de fases
del gas natural a alta presion, nos es necesario concluir que con la tecnologia local desarrollada e
instalada actualmente en las plantas de tratamiento, a saber, separacion gravitacional y/o centrifu-
ga; la remocidn de liquido a alta presion de mezclas de gas natural “seco” —caracteristico de los
campos menores de Colombia— no es posible dar solucion a los altos costos generados por la re—

compresion del gas. Se sugieren algunas alternativas para trabajos futuros en la siguiente seccion.

8.2. Trabajos futuros
Para la caracterizacion termodindmica de los fluidos, se recomienda la comparacién de las
ecuaciones de estado en mezclas de gas natural secos y hA°medos, endémicos del pais, con el fin

de caracterizar su potencial de separacion a alta presion.

Con respecto a la caracterizacion molecular del gas natural se recomienda buscar modelos
de tipo microscopico para el célculo de la tension superficial de la gota de gas natural recién for-
mada. Se recomienda también la actualizacion del codigo de MATLAB® que permita satisfacer

los vacios en las simulaciones y adaptarse a la capacidad de computo.

Se recomienda para ambos tipos de eliminadores de niebla refinar el andlisis de formacién
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de pelicula y remocion de liquido, utilizando una distribucién de Rosin—-Rammler |Rosin (1933))
para el tamafio de las gotas en vez de establecer en las simulaciones un tamaifio de gota uniforme.
En el caso del eliminador de niebla tipo wire mesh se recomienda disminuir el valor de la velocidad
de la fase gaseosa por debajo de 0,3 m/s con el fin mantener condiciones favorables al asentamiento
de las gotas por gravedad y finalmente, podria estudiarse el comportamiento lagrangiano de la fase

discreta dentro del medio poroso.

Por cuestion de tiempo no fue posible probar otro tipo de configuracién (geometria) del
separador gravitacional, por lo que se recomienda para trabajos futuros pruebas de separacion de
fases en los equipos que fueron dimensionados de acuerdo con las especificaciones y sugerencias
tanto de la literatura como de empresas con amplio recorrido en el sector; estos disefios son pre-
sentados en el Apéndice 2] Debido a la baja cantidad de liquido presente en la mezcla analizada,
otra recomendacion seria, en la medida que la disponibilidad de hardware 1o permita, realizar un
seguimiento Lagrangiano de las gotas de liquido que incluya distribucion de tamafio, fendmenos
de choque como coalescencia/ruptura, formacién de pelicula en las paredes del separador y elimi-

nador de niebla adecuado para gotas con didmetro por debajo de 10 micrometros.

Las simulaciones del separador GLCC no presentaron arrastre de gotas por parte de la co-
rriente de gas, la altura de 1,2 m por encima de la entrada tangencial podria beneficiar la disminu-
cién o ausencia de liquido en la parte superior, sin embargo se recomienda realizar un seguimiento

Lagrangiano de una parcela de gotas que incluyan distribucién de tamafio, con el fin de conocer su
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recorrido promedio dentro del equipo. Es importante también resaltar la necesidad de desarrollar
estudios experimentales en los que se involucren mezclas de gas natural a condiciones de presion
de operacion alta o moderada con el fin de tener una comparacion mads realista de los modelos

matematicos.

Las alternativas propuestas para dar solucion a los altos costos generados por la re—compresion
del gas son: en primer lugar, desarrollar estudios que se enfoquen en tecnologias como la veloci-
dad supersoénica, la cual en ensayos a escala de laboratorio han demostrado ser mas eficientes en
comparacion con sus antecesoras; en segundo lugar, probar una combinacién de equipos gravita-
cionales/centrifugos que sean especificos para cierto tipo de campo o mezcla de gas y, en tercer
lugar, realizar la separacidn a presion de operacion “moderada” (entre 3 y 5 MPa), en este caso la

re—compresion no seria eliminada del todo pero si considerablemente reducida.
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Apéndices

Apéndice A. Test de independencia numérica de las mallas

El método de volimenes finitos permite discretizar el medio continuo para aproximar la solucién
a las ecuaciones diferenciales que definen el modelo matemadtico; esta discretizacion conlleva al
concepto de mallado o division del medio continuo llamado “geometria” en volumenes sobre los
cuales se resuelven las ecuaciones de transporte. Dependiendo de la calidad de la malla, los re-
sultados se verdn fuertemente influenciados, por lo cual se deben seguir algunas reglas basicas: la
primera es utilizar el tipo de volumen de malla més simple que describa el fendmeno que se desea
analizar, la segunda es utilizar el minimo refinamiento que capture el fendmeno fisico dominante,
es decir, si se refina demasiado en regiones que no son de interés para el andlisis, se estardn usando
recursos computacionales innecesariamente y tercero, es perentorio que se refine en regiones con
altos gradientes de esfuerzo: aperturas, contracciones, cambios abruptos de drea transversal, inter-

fases, entre otras.

Existen diferentes maneras de evaluar la independencia numérica de una malla compu-
tacional. En funcién del nivel de detalle, aumenta el nivel de complejidad. La Figura[82]presenta el
algoritmo general para evaluar la independencia numérica de las mallas utilizadas en la separacion

de fases del gas natural.

En general, funciona de la siguiente manera: después de definida y construida la geometria
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Inicio

Tamafio inicial de malla
CI - CF del sistema

Realizar simulacion (1)
CFD y monitorear
variable x

¢Converge hasta
RMS dado?

Refinar malla globalmente
(~1,5 veces)

—

Realizar simulacién (2) con
nuevo tamafio y
menitorear x

éConverge hasta
RMS dado?

Felicidades!
Su solucién es
independiente del
tamario de malla

£x obtuve resultados
parecido en 1y 27

Figura 82. Algoritmo general para desarrollar tests de independencia numérica de las mallas

en un software de CAD se crea una malla base, bien sea hexaédrica o tetraédrica, denominada
malla “gruesa” o “grosera”, es decir, una malla con volimenes relativamente grandes comparados
con la escala de flujo que se desea analizar. Con esta primera malla se realiza la simulacién del
proceso que se estd estudiando, donde se incluyan los fluidos seleccionados, las condiciones ini-
ciales y de frontera, los parametros de discretizacion, entre otros. Si es una simulacion en estado

estable se monitorean los residuales de manera que se obtenga la convergencia deseada; si es en
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estado transitorio se establece un tiempo de flujo real para la simulacién en funcién del tiempo de
residencia de los fluidos dentro del equipo y se verifica la convergencia en cada paso de tiempo.
Una vez la simulacion converge, en la etapa de post—procesamiento de datos se analiza una varia-
ble de respuesta (a eleccién del usuario), en un punto clave (o cualquiera) de la geometria o del
desarrollo del flujo. Ese valor de la variable de respuesta ofrece el primer punto de la grafica de

independencia numérica de la malla.

A continuacion la malla se refina globalmente, de tal forma que al final resulte una ma-
lla con un numero de volimenes aproximadamente 1,5 veces mayor que la malla anterior. Cabe
aclarar dos cosas: la primera es que existen varias reglas del dedo gordo para el escalamiento del
tamafio de la malla computacional, este valor de 1,5 veces es un parametro arbitrario que sirve de
guia para mantener un aumento uniforme del nimero total de volimenes de la malla; y segundo, el
término “refinar globalmente” significa que deben tomarse todos los pardmetros locales utilizados
en la construccion de la malla y ajustarlos de tal forma que a nivel global se refleje el aumento de

tamafio deseado.

Posteriormente, se realiza una nueva simulacién con los mismos parametros exactos de la
anterior, utilizando la nueva malla refinada y se obtiene el valor de la variable de respuesta siempre
en el mismo punto. Este procedimiento se repite tantas veces como sea necesario hasta obtener

perfiles como los de las Figuras[32] [51]y [63]
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Parametros de calidad de la malla
Adicional al monitoreo de las variables de respuesta presentado en el algoritmo de la Fi-
gura [82] existen pardmetros de calidad inherentes a la malla construida, los dos pardmetros que se

verificaron en las mallas de la presente tesis fueron dos: la oblicuidad y la ortogonalidad.

Oblicuidad. La oblicuidad o asimetria (skewness) permite establecer qué tan cerca
estdn los volumenes de tener una cara ideal. Una cara ideal para un elemento triangular (2D) o
tetraedrico (3D) es un triangulo equildtero perfecto (Figura[83)); en el caso de mallas hexaedricas,
lo ideal es obtener cara “equiangulares”. En ambos casos existe la posibilidad de presentarse obli-
cuidades las cuales disminuyen la calidad de la malla. La Figura 83| presenta también una escala
aproximada sobre la cual debe mantenerse la oblicuidad de los elementos de malla. Lo deseable
es que permanezca en el intervalo entre 0 y 0,25. El valor mdximo aceptable es de 0,79; de lo

contrario el software tendra problemas de convergencia debidos a la calidad de la malla.

Ortogonalidad. La Figura 84| nos conduce a una idea de la ortogonalidad: consi-
dere un elemento con tres vectores de interés; el vector normal a la cara, es decir, el vector que
se proyecta hacia afuera del elemento (4;); el vector que se proyecta desde el centroide de la cel-
da (elemento) hasta el centroide de la cara (]?;) y el vector que se proyecta desde el centroide del
elemento al centroide del elemento adyacente (¢;). El pardmetro de ortogonalidad describe que tan

bien empalmado estd un elemento con respecto al otro. En cada cara i se calculan dos cantidades:
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Equilatero Oblicuo
Equiangular Oblicuo
0 @ 0,25 R 0,5 - 0,75 e T
(IQ\'Q’ %Q Q\"b @ Q\"b
< ¥ &

N\

Figura 83. Diagrama esquematico e intervalo del pardmetro de oblicuidad

el producto punto normalizado del vector A; y el vector fi; asi como el producto punto normalizado

entre A, y ¢;, asi:

=l
“nl

(269)

!

=l
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A G

A;

(270)

il

El minimo valor entre los resultados de las ecuaciones (269) y (270) para todas las caras
define la ortogonalidad de la celda. Si existe un desfase entre los distintos vectores normales tanto
de las caras como de los centroides, la calidad de la malla disminuira. Es recomendable evitar va-

lores de ortogonalidad por debajo de 0,2.

0 - 0,001 Inaceptable
0,001 - 0,14 Malo
0,15 - 0,20 Aceptable

0,20 - 0,69 Bueno

0,70 - 0,95 Muy bueno

A,

10,95 - 1 Excelente

Figura 84. Diagrama esquemadtico e intervalo del pardmetro de ortogonalidad
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Apéndice B. Especificacion de los separadores gravitacionales
A partir del trabajo experimental realizado por |Austrheim et al.| (2008), fue adaptado y construido
el separador gravitacional de la Figura|85| Este separador fue utilizado tanto para la validacion de

los modelos multifase como para el andlisis de separacion de las fases del gas natural a alta presion

del Capitulo|[6]

Adicionalmente fue realizado con propdsito de trabajos futuros el dimensionamiento de un
separador vertical y horizontal (Figuras[86]y[87|respectivamente) adecuados para el pre—tratamiento
de gases provenientes de campos menores, es decir, no mas de 1 MPCD. La variable base para los
disefios es la constante empirica de Souders and Brown| (1934), K (ecuaciones[74]y[75)); con ayuda
de la literatura (Monnery and Svrcek, 1994; Abernathy, 1993} [Eugene and Megyesy, 2002) y la

experiencia industrial (ExxonMobil, [1999; Requena and Rodriguez, 2006; Shell, 2012).
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Apéndice C. Algoritmo utilizado para el calculo de la formacion de gota

Datos de
entrada

Ciclo=0

Arreglo inicial
de moléculas

'

Numero de
movimientos|

Cliclos>5000
U<3%

Deteccion de

Ciclo=0

nicleo

Equilibrio Produccion
ensamble ensamble de
NPT Gibbs

[

Ciclos=>5000
U<ad%

Si

r

Algoritmo
deteccion de
nticleo
Cileulo distribucién Muest
de probabilidad de Muestreo
los nicleos sombrilla

‘ '

Ventana>Ventana
max.

Si

Estimacién energia
libre ed Gibbs ¥

tamafio de nicleo

Numero de
movimientos

Equilibrio Produecion
ensamble de ensamble de
Gibbs Gibbs

I

1

Si

Calculo de
propiedades

Calculo de
crecimiento
de gota

Resultados

l

Figura 88. Algoritmo general para el cdlculo de la formacién de una gota de gas natural

utilizando simulacion molecular y el modelo de Young (1993);

Fuentes-Osorio et al.| (2018)
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