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RESUMEN
El presente trabajo se centra en la simulacion de un ensayo de trazadores ya realizado
de manera experimental en un reactor anaerobio de lecho estructurado (ASTBR) y en su
respectiva validacion por medio del software de codigo abierto OpenFoam.

En primera instancia, se hizo una revision bibliografica de articulos relacionados con el
disefio experimental del reactor y de la metodologia CFD, obteniendo como resultado,
las dimensiones, capacidad del reactor y los aspectos mas importantes para el desarrollo
de la metodologia CFD (campo de velocidad). Adicionalmente, se realizé un

acercamiento a los solucionadores simpleFoam y pisoFoam disponibles en OpenFoam.

Posteriormente, se proyect6 la geometria del reactor teniendo en cuenta Unicamente la
zona donde el fluido fluye y se realizé un mallado en dos dimensiones y de tipo tetraédrico
uniforme. En la etapa de ejecucion, se dividié la simulacién en tres fases, con el fin de
avanzar de lo mas simple a lo mas complejo, se realiz6 en primer lugar la simulacion de
la carcasa del reactor con el solucionador icoFoam, posteriormente la fase del reactor
con el lecho poroso se solucioné con simpleFoam, y finalmente el ensayo de trazadores

utilizo dos solucionadores de manera simultanea, simpleFoam y scalarTransportFoam.

Finalmente, se realiz6 la validacidon estadistica por medio de los errores RMSE (1,63E"
03) y MAE (8,97E%4), los cuales proporcionaron errores bajos debido a que presentan una
media similar a pesar de la diferente distribucién de los datos, ademas se compar6 los
parametros del ensayo de trazadores, tales como TRH (1,86 h) y el comportamiento de

la mezcla (64,6% flujo pistén).

Palabras claves: CFD, openFoam, ensayo de trazadores, reactor ASTBR.
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INTRODUCCION
La técnica dinamica de fluidos (CFD) ha sido utilizada ampliamente para solucionar
problemas de ingenieria desde la década de los afios 40 [1], en aquellas industrias donde
se encuentran involucrados fluidos en estado liquido y gaseoso, con el fin de obtener
mejores productos y servicios [2], en el campo de la investigacion también se destaca el
uso de esta metodologia, principalmente porque los resultados obtenidos a partir de esta
herramienta numérica son analogos a datos experimentales reales [3], ademas,
proporciona una serie de ventajas en las que se destaca una reduccion sustancial de
tiempo y costos de disefio y la posibilidad de analizar sistemas y condiciones muy dificiles

de simular experimentalmente [4].

El CFD permite un andlisis hidrodinamico mas profundo que incluye la evaluacién tanto
cuantitativa como cualitativa de las zonas muertas, los perfiles de velocidad, los patrones
de flujo, el rendimiento de la mezcla o el cortocircuito [5] en tuberias, canales, accesorios
de tuberias, aspas, tanques, entre otros. En el campo de la ingenieria quimica es utilizado
para la simulacion en reactores anulares [6], de lecho fluidizado [7] y de tanque agitado

[8].

En los ultimos afios, ha habido un aumento constante de la modelizacién CFD en el
campo del tratamiento de aguas residuales, tanto en el ambito académico (universidades
e institutos de investigacién) como en el industrial (consultores y fabricantes) [9]. Como
bien se sabe muchos de los tratamientos de aguas residuales incluye el uso de
digestores anaerobios, los cuales en un contexto de aguas residuales son de solidos
relativamente altos (en el reactor 1-3%), con un rendimiento altamente dependiente de

la hidraulica [1], de alli la importancia de conocer su comportamiento hidrodinamico.

Con base a lo anterior, la Universidad Antonio Narifio (UAN) con su grupo de
investigacion incursiona en el uso de técnicas como el CFD para predecir el
comportamiento hidrodinAmico de los reactores a diferentes escalas y de esta manera
reducir los costos y el tiempo de disefio, adicionalmente permite validar los datos

obtenidos experimentalmente, siendo este ultimo el propdsito del trabajo desarrollado.

Teniendo en cuenta lo anterior, se validaron los datos experimentales obtenidos

mediante un ensayo de trazadores para un reactor ASTBR de 3L construido en la

15



Universidad Antonio Narifio, para asi corroborarlos y permitir el uso de esta herramienta
para su posterior escalado e implementacion, con el fin de suministrar biogas a partir de
las aguas residuales producidas en el restaurante y bafios del colegio El Prado, ubicado
en la vereda Calderén del municipio de Puerto Boyacd, Boyaca, en donde hay una
poblacidén de 600 estudiantes, 38 profesores y directivos, cabe mencionar que se cuenta
con el apoyo y financiamiento de la empresa Transportadora de Gas Internacional (TGI),

la cual labora en la zona y busca una solucion ante la carencia de este servicio.

Mediante el uso del software de codigo abierto OpenFOAM, el cual proporciona una
alternativa a los paquetes CFD de cddigo cerrado [10], se realizaron todas las etapas
incluidas de esta metodologia, entre las cuales se encuentran la proyeccion de la
geometria del biorreactor ASTBR construido, el mallado estructurado en 2D mediante el
uso del software SALOME [11] y la resolucion del método numeérico previamente

establecido.

Finalmente, se compararon de manera estadistica los datos a escala laboratorio con los

obtenidos mediante la técnica CFD.
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OBJETIVOS

Objetivo general

Validar un ensayo de trazadores a partir de un modelo CFD para un reactor ASTBR a

escala laboratorio.
Objetivos especificos

e Definir el modelo CFD mas apropiado para un reactor ASTBR con base en la revisién

de la literatura.

e Desarrollar el modelo hidrodinamico por medio de la metodologia CFD del reactor
ASTBR.

¢ Validar de forma estadistica el modelo CFD con respecto a los datos experimentales.
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1.MARCO CONCEPTUAL
1.1. Dindmica de fluidos
La rama de la mecéanica que se ocupa de los cuerpos en movimiento se llama dinamica.
La subcategoria de mecanica de los fluidos se define como la ciencia que se ocupa del
comportamiento de los fluidos en reposo (estatica de los fluidos) o en movimiento
(dindmica de los fluidos), y de la interaccién de los fluidos con los sélidos u otros fluidos

en los limites [12].

1.2. Fluido
Un fluido es una sustancia que puede fluir o deformarse continuamente bajo un esfuerzo
cortante aplicado. Un estado de esfuerzo cortante es donde el esfuerzo es paralelo a la

superficie del material [13]. Por tanto, es una sustancia en fase liquida o gaseosa [12].

1.2.1. Clasificacién fluido
1.2.1.a. Fluido newtoniano y no newtoniano. Un fluido newtoniano es aquel cuya
viscosidad puede considerarse constante con el tiempo cuando se le aplica un esfuerzo

cortante. Un ejemplo caracteristico de este tipo de fluidos es el agua.

Por el contrario, un fluido no newtoniano es aquel cuya viscosidad varia con el tiempo
cuando se le aplica un esfuerzo cortante, por lo que no podemos obtener un valor de
viscosidad especifico. Un conocido ejemplo de fluido no newtoniano seria una disolucién

de maicena en agua.

Los fluidos newtonianos se caracterizan por cumplir la Ley de la viscosidad de Newton.
T= ,uz—; Ec.1
Donde, 7 es el esfuerzo cortante (mPa), u la viscosidad dinamica del fluido (Pa-s) y Z—; la

velocidad de deformacion del fluido (s™2).

El esfuerzo cortante es la medida del efecto que produce una fuerza paralela al area a la
gue se aplica dicho esfuerzo. La constante de proporcionalidad entre el esfuerzo cortante
y la velocidad de deformacion del fluido es la viscosidad. Esta se define como la
resistencia a la deformacion de un fluido [14].
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Figura 1

Fluido newtoniano y no newtoniano.

A

Plastico de
Bingham

Fluide no newtoniano
|dilatante) Fluido
newtoniano

Fluido no newtoniano
(pseudoplastico)

Esfuerzo cortante

Velocidad de deformacion

Nota. La figura representa la clasificacion de

los fluidos con respecto a su velocidad de

deformacién y esfuerzo cortante. Tomado de

A. Carrillo Parra, “Desarrollo de nuevos

nanofluidos. Caracterizacion y

comportamiento reoldgico,”  Universidad

Politécnica de Cartagena, 2016, [en linea].

Disponible en:

http://hdl.handle.net/10317/6659
1.2.2. Clasificacion flujo
1.2.2.a. Flujos compresibles e incompresibles. Un flujo incompresible es un flujo en el
gue la variacién de la densidad dentro del flujo se considera constante. En general, todos
los liquidos se tratan como los fluidos incompresibles. Por el contrario, se dice que los
flujos que se caracterizan por una densidad variable son comprimibles. Los gases se
utilizan normalmente como los fluidos compresibles. Sin embargo, todos los fluidos en
realidad son comprimibles porque cualquier cambio en la temperatura o la presién
provocan cambios en la densidad. Sin embargo, en muchas situaciones, los cambios en
la temperatura y la presion son tan pequeios que los cambios resultantes en la densidad

son insignificantes [15].

La ecuacion matematica que describe la propiedad de incompresibilidad del fluido esta

dada por:
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@ _ 0 Ec. 2
dt

Donde % esta definido por
a —
—=—+4+V-V Ec.3
at

V representa la velocidad del flujo y V es el operador vectorial diferencial.

1.2.2.b. Flujo laminar y turbulento. El flujo laminar se define como aquel tipo de flujo en
el que las particulas de fluido se mueven a lo largo de trayectorias o lineas de corriente
bien definidas y todas las lineas de corriente son rectas y paralelas. Por lo tanto, las
particulas se mueven en laminas o capas que se deslizan suavemente sobre la capa
adyacente. Este tipo de flujo también se llama flujo en linea de corriente o flujo viscoso.
El flujo turbulento es aquel tipo de flujo en el que las particulas de fluido se mueven en
forma de zig-zag. Debido al movimiento de las particulas de fluido en zig-zag, se forman
remolinos que son responsables de una gran pérdida de energia. Para un flujo de tuberia,

el tipo de flujo esta determinado por un nimero no dimensional denominado Reynolds.

Si el numero de Reynold es inferior a 2000, el flujo se llama laminar. Si el nimero de
Reynold es mas de 4000, se llama flujo turbulento. Si el nimero de Reynold esta entre

2000 y 4000, el flujo puede ser laminar o turbulento (transitorio) [16].

1.2.2.c. Flujo unidimensional, bidimensional y tridimensional. El flujo unidimensional es
el tipo de flujo en el que el parametro de flujo como la velocidad es una funcion del tiempo
y una coordenada espacial solamente, por ejemplo, X, como se muestra en la Ec. 4. Para
un flujo unidimensional constante, la velocidad es una funcion de una coordenada
espacial solamente. La variacion de las velocidades en otras dos direcciones
mutuamente perpendiculares se supone insignificante.

u=fkx),v=0yw=0 Ec4

El flujo bidimensional es ese tipo de flujo en el que la velocidad es una funcion del tiempo
y de dos coordenadas espaciales rectangulares, por ejemplo, x e y. Para un flujo
bidimensional constante, la velocidad es una funcidon de dos coordenadas espaciales

solamente. La variacion de la velocidad en la tercera direccion es insignificante.
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u=fi(xy),v=r>0y)yw=0 Ec5

El flujo tridimensional es el tipo de flujo en el que la velocidad es una funcion del tiempo
y de las direcciones tridimensionales perpendiculares. Pero para un flujo tridimensional
constante los parametros del fluido son funciones de tres coordenadas espaciales (x, y

y z) solamente [16].

u= fl(x,y,z),v = fZ(x'y'Z) yW = f3(x,y,z) EC'6

1.3.Hidrodindmica de un reactor

La integracién de la hidrodinamica en el analisis del rendimiento de los reactores se ha
hecho mas comudn en el estudio inicial de las opciones de disefio de los reactores y en la
determinacién de las preguntas clave que deben formularse cuando se realizan
experimentos a escala piloto, ya que la hidrodinamica afecta a la transferencia de calor

y masa e influye en el rendimiento del reactor [17].

Disponer de una representacion completa de la distribucién de velocidades del fluido
permitiria predecir el comportamiento del reactor, pero esta técnica es tan compleja que
resulta impracticable. Por tanto, hay que definir lo minimo que se necesita conocer sobre
el flujo, que permita disponer de informacion suficiente sobre su comportamiento
hidrodinamico. En general, es suficiente conocer la distribucion de tiempos de residencia
de la corriente del fluido. Esta informacion puede determinarse de manera facil y directa

por el método experimental estimulo-respuesta con trazadores [18].

Existen tres factores interrelacionados que configuran el contacto o patron de flujo en un

reactor:

e La distribucién de tiempos de residencia o RTD (por sus siglas en inglés) de las
particulas que fluyen a través del reactor.

e El estado de agregacion del material que fluye, su tendencia a formar grupos de
moléculas que se mueven juntas.

¢ El mezclado inmediato o tardio del material en el reactor [19].
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1.4. Propiedades del campo de velocidades

En un flujo dado, la determinacién experimental o tedrica de las propiedades del fluido
en funcién de la posicion y del tiempo se considera la solucién del problema. En casi
todos los casos, el énfasis se hace sobre la distribucion espacio-temporal de las

propiedades fluidas [20].

1.5. Campo de velocidades
La mas importante de todas las propiedades del flujo es el campo de velocidades V (x,
y, z, t). De hecho, determinar la velocidad es a menudo equivalente a resolver el

problema, ya que otras propiedades se obtienen directamente de aquella.

En general, la velocidad es un vector, funcidén de la posicién y del tiempo, que tiene tres

componentes escalares u, vy w:
V(x,y,z,t) = iu(x,y, z,t) + jv(x,y,zt) + kw(x,y,z,t) Ec.7
Se usa u, vy w en lugar de Vx, Vy y Vz [20].

1.6. Tiempo de residencia (RTD)

La distribucion del tiempo de residencia del reactor se define como el tiempo transcurrido
desde que el fluido ingresa al sistema hasta que lo abandona, se determina comunmente
a través de pruebas experimentales mediante el empleo de trazadores o0 ensayos en
lineas de flujo. EI movimiento de la materia puede presentar diferentes tiempos de
residencia, debido a configuraciones geométricas de las estructuras, velocidades de

flujo, homogeneidad, comportamientos anormales, entre otros [21].

1.6.1. Ensayo de trazadores

Se determina experimentalmente inyectando una sustancia, molécula o atomo inerte,
llamado trazador, al reactor en cierto tiempo t = 0 y después midiendo la concentracion
del trazador, e, en la corriente del efluente en funcién del tiempo. Ademas de ser una
especie no reactiva que se detecte con facilidad, el trazador debe tener propiedades
fisicas similares a las de la mezcla de reaccién y ser completamente soluble en esa
mezcla. Adicionalmente, no debe adsorberse sobre las paredes u otras superficies del
reactor. Estos Ultimos requisitos son necesarios para que el comportamiento del trazador

refleje en realidad el comportamiento del fluido que fluye por el reactor. Los tipos de
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trazadores mas comunes son materiales coloridos y radiactivos junto con gases inertes.
Los dos métodos de inyeccion mas empleados son el de alimentacion por pulso y el de

alimentacion por escalon [22].

1.6.1.a. Alimentaciéon por pulso (método pulso — respuesta). En una alimentacién por
pulso, se inyecta una cantidad de trazador (No) de manera repentina como carga a la
corriente de alimentacion que entra al reactor en un tiempo tan breve como sea posible.

Después se mide la concentracion a la salida en funcion del tiempo.

Para determinar el RTD a partir de la alimentacion por pulso, se elige un incremento de
tiempo (At) suficientemente pequefio para que la concentracion del trazador (C(t)) que
sale entre el tiempo t y t+At, sea en esencia la misma. La cantidad de material de

marcador AN, que sale del reactor entre el tiempo t y t+At es, por lo tanto,
N=C(t)vAt Ec.8

Donde, v es el flujo volumétrico del efluente. En otras palabras, AN es la cantidad de
material que sale del reactor y ha pasado una cantidad de tiempo entre t y t+At dentro
del reactor. Si ahora dividimos entre la cantidad total de material inyectado al reactor, No,
obtenemos,

AN _Cc(t)v
NO N NO

At Ec.9

Que representa la fraccion del material que tiene un tiempo de residencia en el reactor

entre t y t+At.

Para la inyeccion por pulso, se define,

c(t)v
NO

E(t) = Ec.10
De modo que,
IAV—N = E(t) At Ec.11

o

La cantidad E (t) se conoce como funcion de la distribucion de tiempos de residencia.
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Es la funcion que describe de manera cuantitativa cuanto tiempo han pasado diferentes
elementos del fluido dentro del reactor. La cantidad E(t) dt es la fraccién del fluido que

sale del reactor, tras haber pasado un tiempo intermedio entre t y t+dt dentro de él [22].

1.6.1.b. Curva C. La curva de concentracion del efluente contra tiempo se conoce como
curva C en el andlisis de la RTD, basicamente muestran curvas tipicas de concentracion

contra tiempo en la entrada y la salida de un reactor arbitrario [22].

Figura 2

Ensayo de trazadores pulso- respuesta.

Imyaceitn por pulso Respuesta de pulzo

La curva &

Nota. La figura representa las curvas tipicas de concentracién contra
tiempo en la entrada y la salida de un reactor arbitrario utilizando el
ensayo pulso- respuesta. Tomado de H. S. Fogler, Elementos de
ingenieria de las reacciones quimicas, Cuarta edi. México: Person
Educacion, 2008, [en linea]. Disponible en:
https://doku.pub/documents/elementos-de-ingenieria-de-las-

reacciones-quimicas-s-fogler-4ta-edicion-yl4wj97dvoqr

1.7. Dinamica de fluidos computacional

La dindmica de fluidos computacional (0 CFD, acrénimo de las palabras inglesas
“Computational Fluid Dynamics”) estudia los fluidos en movimiento y el comportamiento
del flujo de fluidos, ya que influye en los procesos que pueden incluir transferencia de
masa, calor y posiblemente las reacciones quimicas en los flujos de combustion. Esto se
aplica directamente a la descripcion de "dinamica de fluidos". Ademas, las caracteristicas
fisicas del movimiento de los fluidos pueden describirse normalmente a través de
ecuaciones matematicas fundamentales, normalmente en forma diferencial parcial, que

gobiernan un proceso de interés y gue a menudo se denominan ecuaciones gobernantes
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en CFD. Para resolver estas ecuaciones matematicas, se integran ciencias como el
céalculo numérico y la informatica que utilizan lenguajes de programacién de alto nivel los
cueles convierten las ecuaciones en programas informaticos o paquetes de software. La
parte "computacional” significa el estudio del comportamiento de los fluidos utilizando
simulaciones numeéricas, lo que implica el empleo de programas informaticos o paquetes
de software realizados en computadoras digitales de alta velocidad para obtener las

soluciones numeéricas [23].
Las ventajas que proporciona el analisis con técnicas CFD se exponen a continuacion:

e Reduccidn sustancial de tiempos y de costes en los nuevos disefios.

e Posibilidad de analizar sistemas y condiciones muy dificles de simular
experimentalmente: velocidades supersonicas, temperaturas extremas y elementos en
movimiento relativo.

e Capacidad de estudiar sistemas bajo condiciones peligrosas o mas alla de sus
condiciones limite de funcionamiento, por ejemplo, accidentes con sustancias toxicas.

¢ Nivel de detalle practicamente ilimitado. Los métodos experimentales son tanto mas
caros cuanto mayor es el numero de puntos de medida, mientras que los programas CFD
pueden generar un gran volumen de resultados sin coste afiadido, y con posibilidad de
hacer estudios paramétricos.

¢ Un valor anadido es poder poner en el producto la etiqueta de “Disefiado con ayuda del
ordenador”, y la facilidad para generar graficos facilmente interpretables, que estimulan
la “compra” del producto [4].

Casi todos los actuales paquetes de CFD comerciales (y posiblemente los de codigo
abierto) incluyen aplicaciones y entornos de interfaz grafica de usuario (GUI) de facil
manejo para introducir los pardmetros del problema y examinar los resultados
calculados. Por lo tanto, los codigos proporcionan un analisis completo de CFD, que

consta de tres elementos principales:

e Preprocesador.
e Solucionador.

e Post procesador.
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Figura 3

Funciones de interconexion de los tres elementos

principales dentro de un analisis de CFD.

Solucionadar
Ecuationes gobemantss se solucionan en una malla
Ecuacionss de Iranspore los fis)
i

- Masa - Turbulencia
- Greacion de la geomelria - Momento _Combustin
- Genssacidn de la mala - Energia - Radiatian

- Otras vanables de

transporte
- Ecuacion de estade
- Fisica de apoye

!

Confiquracicn del solucionador
14—
- Inicializacidn
- Gréfico X-Y - Control de solucidn
- Contarno - Bolucidn de monitoren

Nota. La figura representa los componentes de cada una
de las tres fases principales de la técnica de dinamica
computacional de fluido. Tomado y modificado de: J. Tu,
G.-H. Yeoh, and C. Liu, Computational fluid dynamics,
2da ed. Elsevier, 2013. [en linea]. Disponible en:
https://www.sciencedirect.com/book/9780080982434/co

mputational-fluid-dynamics?via=ihub=

De acuerdo a la figura 3, los pasos que implican el desarrollo de la metodologia CFD se

describen a continuacion:

1.7.1. Geometria
El primer paso en cualquier analisis de CFD es la definicion y creacion de la geometria

de la region de flujo, es decir, el dominio computacional para los calculos de CFD, un
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aspecto importante es permitir que la dinamica del flujo se desarrolle suficientemente a

lo largo de la longitud L de los dominios computacionales [23].

1.7.2. Generacion de la malla

La generacion de la malla, es uno de los pasos mas importantes en la etapa de pre
procesamiento después de la definicion de la geometria del dominio. EI CFD requiere la
subdivision del dominio en una serie de subdominios mas pequefios, no superpuestos,
para resolver la fisica del flujo dentro de la geometria del dominio que se ha creado; esto
da lugar a la generacion de una malla (o rejilla) de celdas (elementos o volimenes de
control) que superponen toda la geometria del dominio. Los flujos de fluidos esenciales
gue se describen en cada una de estas celdas se resuelven numéricamente, de manera
gue se determinan los valores discretos de las propiedades del flujo, como la velocidad,
la presion, la temperatura y otros parametros de transporte de interés. Esto da lugar a la
solucion de CFD al problema de flujo que se esta resolviendo. La precision de una
solucién de CFD esté fuertemente influenciada por el numero de celdas en la malla
dentro del dominio computacional. Si bien, en general, el aumento del nimero de celdas
mejorara la precision de la solucion, la solucion también esta influenciada por muchos
otros factores, como el tipo de malla, el orden de precisién del método numérico y la

adecuacion de las técnicas elegidas a la fisica del problema [23].

1.7.3. Seleccién de la fisicay propiedades de los fluidos

Es imperativo que se identifique cuidadosamente la fisica de flujo subyacente exclusiva
del sistema de flujo de fluidos en particular. Inicialmente se debe plantear si las
simulaciones del sistema de flujo de fluidos representan soluciones transitorias,
inestables o estables. Posteriormente se define a qué clase de fluidos pertenecen los
flujos: no viscosos o viscosos. Los flujos de fluidos no viscosos son generalmente
comprimibles. Por otro lado, los flujos de fluidos viscosos pueden existir en un estado
laminar o turbulento, en estas dos condiciones de flujo, se requiere un conocimiento
previo acerca de la compresibilidad del fluido. La clasificacion de los flujos internos y
externos para los fluidos viscosos permite al usuario tratar estos problemas de flujo de

manera apropiada [23].
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Ademas, el transporte de calor puede contribuir significativamente al proceso de flujo de
los fluidos. Existen tres modos de transferencia de calor: conduccién, conveccion y
radiacion. En el caso de la conveccion, el modo de transferencia de calor dominante seré
probablemente impulsado por el flujo de fluido por conveccién mas que por la conduccion
y la radiacion. No obstante, hay circunstancias en las que la radiacién y la conveccion
pueden coexistir y pueden dominar la transferencia de calor, especialmente en la

expansion de los incendios [23].

1.7.4. Especificacion de las condiciones limite

La compleja naturaleza de muchos comportamientos de diferentes fluidos tiene
importantes implicaciones para las que se identifican condiciones limite para el problema
de flujo. Se necesita definir condiciones apropiadas que imiten la representacion fisica

real del flujo en un problema de CFD solucionable [23].

Cuando existen limites de entrada y salida dentro del dominio del flujo, se requieren
condiciones de limite de flujo de fluido adecuadas para acomodar el comportamiento del
fluido al entrar y salir del dominio del flujo. El dominio del flujo también puede tener limites
abiertos. Aunque las complejidades de las condiciones de limites abiertos todavia estan
sujetas a mucho debate tedrico, esta condicion de limite sigue siendo la forma mas
simple y barata de prescribir cuando se compara con otras selecciones tedricamente mas
satisfactorias en CFD. También es necesario asignar condiciones de limite apropiadas
para los limites de los muros sélidos estacionarios externos que limitan la geometria del
flujo y los muros circundantes de posibles obstaculos internos dentro del dominio del flujo
[23].

1.7.5. Solucion numérica — CFD solver
Un solucionador de CFD normalmente puede describirse y preverse mediante los
siguientes pasos: inicializacién, control de solucion, solucién de supervision, calculo de

CFD y comprobacion de la convergencia [23].

1.7.5.a. Inicializacion y control de solucién. En primer lugar, los fendmenos fisicos
subyacentes en los fluidos reales, que por lo general son complejos y no lineales dentro
de estos flujos, suelen requerir el tratamiento de los fendmenos clave para resolverlos

mediante un enfoque de solucién iterativo. De esta manera el solucionador realiza un

28



procedimiento iterativo que requiere generalmente todas las ecuaciones que describen
el comportamiento del fluido estén discretizadas, parametros, como la velocidad, la
presion, la temperatura y otras variables de transporte de transporte deben estar
definidas antes de iniciar el solucionador. En teoria, las condiciones iniciales pueden ser
puramente arbitrarias. Sin embargo, en la practica, la imposicion inteligente de las
condiciones iniciales tiene ciertas ventajas. Unas buenas condiciones iniciales son

cruciales para el procedimiento iterativo [23].

En segundo lugar, el establecimiento de parametros adecuados en el control de la
solucién suele entrafiar la especificacion de esquemas apropiados de discretizacion y la
seleccion de solucionadores iterativos adecuados. Casi todos los cddigos comerciales
de uso general bien establecidos y plenamente validados adoptan el método de volumen
finito como su técnica de solucion numérica estandar. Las formas algebraicas de las
ecuaciones que rigen el flujo de fluidos dentro de estos codigos suelen aproximarse
mediante la aplicacion de aproximaciones de tipo de diferencia finita a una celda de
volumen finito en el espacio. En cada cara del volumen de la celda, los flujos superficiales
de las variables de transporte que se requieren pueden determinarse mediante diferentes

esquemas de interpolacion [23].

Para resolver las ecuaciones algebraicas se utilizan solucionadores iterativos, los
llamados motores de calculo numérico. Hoy en dia, los solucionadores robustos, como
el algoritmo Algebraico de Multiples Redes (AMG) y los métodos de gradiente conjugado,

son caracteristicas estandar en muchos codigos comerciales [23].

1.7.5.b. Monitoreo de convergencia. Esta etapa implica la interconexion de las
operaciones de tres procesos previos: la solucion de supervision, el calculo de CFD y la
comprobacion de la convergencia. Dos aspectos que caracterizan una solucion
computacional de CFD exitosa son la convergencia del proceso iterativo y la

independencia de la red [23].

La convergencia puede evaluarse normalmente siguiendo progresivamente los
desequilibrios que se acentian por el avance de los calculos numéricos de las
ecuaciones algebraicas a través de cada paso de la iteracion. Estos desequilibrios miden

la conservacion general de las propiedades del flujo; también se conocen comunmente
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como los residuos. Una solucion convergente se logra cuando los residuos caen por
debajo de algun criterio de convergencia o tolerancia que esta preestablecido dentro de

los parametros de control del solucionador de los solucionadores iterativos [23].

1.7.6.Informe de resultados y visualizacién.

El CFD tiene la capacidad de generar imagenes gréficas nitidas y, si bien algunas de las
imagenes son de caracter promocional y suelen mostrarse con una salida de color, la
capacidad de presentar los resultados computacionales de manera eficaz es una

herramienta de disefio de valor incalculable [23].

1.8. Ecuaciones de gobierno para CFD.
Las ecuaciones de gobierno representan declaraciones matematicas de las leyes de

conservacion de la fisica.
La masa se conserva para el fluido, es decir la materia no puede ser creada ni destruida.

Ecuacion de continuidad: En términos del sistema de coordenadas cartesianas la

ecuacion es expresada como [24]:

op L 9(pw) , 9(pv) | (W) _
T o T oy +=, =0 Ec.12

Donde la velocidad del fluido V en cualquier punto del campo del flujo se  describe por
las componentes de velocidad local u, v, y w, que son, en general, funciones de

localizacion (X, y, z) y de tiempo (t).

La segunda ley de Newton: La tasa de cambio de impulso es igual a la suma de las

fuerzas que actdan en el fluido.
Ecuacion de momentum [24]:

o - av, av, av, A
5PV +V(VV) = =VP+ V(@ +pg + F | poy 5=+ pa 5=t oy 5=+ oV 57 )
t x y z

op 0Ot at
=——+ 24 =
ox

+ 22 4 hg 4+ EJ[ParaX, YyZ] Ec.13
EN 3y a,

Primera ley de la termodinamica: La tasa de cambio de energia es igual a la suma de la
tasa de adicion de calor al fluido y la tasa de trabajo realizado en el fluido.
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Ecuacion de energia [24]:
a —
~ (0E) + V(V(pE + P)) = V(KosfVT — X hjjj + Topr) + Sp Ec.14

1.9. Discretizacion de las ecuaciones

1.9.1. Método de volumenes finitos (VFM)

Emplea directamente las ecuaciones de conservacion en su forma integral. El método de
los volumenes finitos se basa en la discretizacion directa de las ecuaciones de

conservacion de la masa, cantidad de movimiento y la energia.

La principal ventaja del método de los volimenes finitos es que la discretizacion espacial
se lleva a cabo directamente en el espacio fisico del problema. Por lo tanto, no hay
problemas con la transformacion entre sistemas de coordenadas, como ocurre en el
método de las diferencias finitas y puede implementarse en mallas estructuradas y no
estructuradas; por estos motivos, el método de los volimenes finitos es el mas empleado

para la resolucion de flujos con geometrias complejas [25].

1.9.2. Pasos para discretizar las ecuaciones mediante VFM

1.9.2.a. Descomposicion del dominio en pequefios volumenes de control donde las
variables son almacenadas en los nodos [26].

¢ Los volumenes de control y los nodos son definidos con una grilla numérica, llamada
malla.

¢ Los nodos, donde se guardan las variables a resolver, se ubican en los vértices de esta
malla o en los centros de los volimenes, y es la referencia con la que se cuenta para
aproximar la solucion en el resto del dominio.

1.9.2.b. Las ecuaciones de conservacion son descritas en su forma integral para cada

volumen [26].

El teorema de la divergencia de Gauss es usado para convertir integrales de volumen

sobre operadores de divergencia y gradiente a integrales de superficie.

1.9.2.c.Finalmente, el sistema de ecuaciones es resuelto a través de métodos

segregados o acoplados [26].
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1.9.3. Método de elementos finitos

El método de los elementos finitos, como método general para la resolucién de las
ecuaciones de Euler/Navier-Stokes, comienza con una division del dominio en elementos
triangulares (en 2-D) o tetraédricos (en 3-D), generando una malla no estructurada.
Dependiendo del tipo de elemento y de la precision que se quiera, se tendra que definir
una malla mas o menos fina de elementos. El nUmero total de nodos multiplicado por el

namero de variables del problema es el numero de grados de libertad del problema [25].

Este método resulta muy atractivo por el uso de mallas no estructuradas y es

ampliamente utilizado en simulaciones numéricas CAE para andlisis estructural.

1.10. Ubuntu

Es una distribucion GNU/Linux distribuido por una empresa llamada Canonical que
ofrece un interesante sistema operativo para equipos de escritorio y servidores en el
ambito educativo. Es una distribucion basada en Debian cuyas principales caracteristicas
son [27]:

e Facilidad de manejo

¢ Actualizaciones frecuentes

e Facilidad de instalacion del sistema

e Busqueda e instalacién de programas robusta y facil al basarse en paquetes.

e Libertad de uso y distribucion.

Figura 4

Interfaz gréafica de Ubuntu.
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Nota. Esta figura representa la pantalla

de inicio de la interfaz grafica de Ubuntu.
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1.10.1. Bash en Ubuntu

Bash es un intérprete de lenguaje de comandos compatible con -sh para el sistema
operativo GNU que ejecuta comandos leidos desde la entrada estandar o desde un
archivo. Bash también incorpora funciones utiles de los shells Korn y C (ksh y csh) [28].

El nombre es un acrénimo de "Bourne-Again Shell".

En la actualidad se ejecuta en practicamente todas las versiones de Unix y otros sistemas
operativos; existen puertos compatibles de forma independiente para las plataformas
MS-DOS, 0OS/2 y Windows.

1.11. OpenFOAM

Es el software lider de codigo abierto gratuito para dinamica de fluidos computacional
(CFD), propiedad de OpenFOAM Foundation y distribuido exclusivamente bajo la
Licencia Publica General (GPL). La GPL brinda a los usuarios la libertad de modificar y
redistribuir el software y una garantia de uso gratuito continuo, dentro de los términos de

la licencia [29].

OpenFOAM es un marco para desarrollar aplicaciones ejecutables que utilizan la
funcionalidad empaquetada contenida en una colecciébn de aproximadamente 100
bibliotecas de C ++ [30].

OpenFOAM se distribuye con un gran conjunto de aplicaciones precompiladas, pero los
usuarios también tienen la libertad de crear las suyas propias o modificar las existentes
[30].

1.11.1. Aplicaciones importantes de OpenFOAM
OpenFOAM se envia con aproximadamente 250 aplicaciones predisefiadas que se

dividen en dos categorias [30]:

e Solucionadores, estan disefiados para resolver un problema especifico en mecanica
continua computacional.

¢ Utilidades, realizan tareas sencillas de pre procesamiento y post procesamiento, que
incluyen principalmente la manipulacion de datos y célculos algebraicos.
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1.11.2. Operacion y manipulacion de OpenFOAM

OpenFOAM se suministra con entornos de procesamiento previo y posterior. La interfaz
para el procesamiento previo y posterior son en si mismas utilidades de OpenFOAM, lo
gue garantiza un manejo de datos consistente en todos los entornos como se muestra

en la siguiente figura.

Figura 5
Estructura general de OpenFOAM

Biblioteca C ++ de operacidn y manipulacidn de campo de cédigo abierto
(OpenFOAM)

(F-‘rep mcesamienm) ( Saolucion ) <Pnstprncesamientu>

_ _— Ofres, por
Utllidades Herramientas Aplicaciones Aplicaciones BaraView ejemplo,
de mallade de usuaros eslandar EnSight

Nota. La figura 5 representa los componentes de cada una de las fases de la
técnica de CFD en el software de codigo abierto OpenFOAM. Tomado y
modificado de: OpenFOAM foundation, “User guide.” p. 17, 2020, [En linea].
Disponible en: http://foam.sourceforge.net/docs/Guides-
a4/OpenFOAMUserGuide-A4.pdf

En cuanto a las dimensiones establecidas por OpenFOAM, para el manejo de las

variables de respuesta, se muestran a continuacion:
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Tabla 1
Unidades base para SIy USCS

N° Propiedad Unidad SI Unidad USCS
1 Masa Kilogramo (kg) Libra-masa (Ibm)
2 Longitud Metro (m) Pie (ft)

3 Tiempo Segundo (s) Segundo (s)

4 Temperatura Kelvin (K) Rankine (°R)

5 Cantidad Mol (mol) Mol (mol)

6 Corriente Amperio (A) Amperio (A)

7 Intensidad luminica Candela (cd) Candela (cd)

Nota. La tabla contiene las variables de trabajo del software CFD con sus
respectivas unidades en el Sl y USCS. Tomado y modificado de: CFD direct, The
Architects of OpenFOAM,”OpenFOAM v6 User Guide: 4.2 Basic input/output file
format”, 2020, [En linea]. Disponible en: https://cfd.direct/openfoam/user-quide/v6-

basic-file-format/

1.11.3. ParaView / interfaz gréfica del usuario (GUI)
Es una aplicacion de visualizacion y analisis de datos multiplataforma de cédigo abierto.
Los usuarios de ParaView pueden crear visualizaciones rapidamente para analizar sus

datos utilizando técnicas cualitativas y cuantitativas [31].

ParaView utiliza Visualization Toolkit (VTK) como su motor de procesamiento y
representacion de datos y, por lo tanto, puede leer cualquier dato en formato VTK.
OpenFOAM incluye la utilidad foamToVTK para convertir datos de su formato nativo al
formato VTK, lo que significa que cualquier herramienta gréafica basada en VTK se puede
utilizar para posprocesar casos OpenFOAM. Esto proporciona un medio alternativo para
utilizar ParaView con OpenFOAM [32].
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Figura 6

Ventana de ParaView
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Nota. La figura representa la ventana principal del software
paraView con sus respectivas barras de herramientas y
propiedades mas importantes. Tomado de: C. Greenshields,
“User Guide version 8,” OpenFoam Foundation Ltd, 2020. [En
linea]. Disponible en: http://foam.sourceforge.net/docs/Guides-
a4/0OpenFOAMUserGuide-A4.pdf.

1.12. Salomé Meca

Es una plataforma genérica de preprocesamiento y post procesamiento para
simulaciones numéricas. Es un programa de cddigo abierto (licencia LGPL) el cual se
basa en una arquitectura abierta y flexible hecha de herramientas propias e integrando
otras herramientas del mundo del software de codigo abierto, asi como otras

herramientas comerciales con licencias de cédigo cerrado.

Se puede conectar facilmente el nucleo de un codigo numeérico en la plataforma, definir
la geometria del problema, mallarla con los malladores incluidos, libres o de cddigo
cerrado (asi como conectar otros), definir las condiciones de contorno, ejecutar el

programa de solucion o solver en un superordenador, visualizar el resultado y analizar
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los datos; todas estas acciones se llevan a cabo en un entorno integrado y coherente
[33].

Figura 7

Entorno Salome Meca.
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Nota. La figura representa la ventana principal del software Salome-MECA vy
sus diferentes herramientas. Tomado de A.A, “A spanish introduction to
MFront and Salome-MECA,” -. [En linea]. Disponible en:

http://tfel.sourceforge.net/tutorial-spanish.html.
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2. METODOLOGIA
En este capitulo, se describe la metodologia utilizada para realizar cada una de las

actividades propuestas, con el fin de dar cumplimiento a los objetivos planteados.

2.1. Definicién del modelo CFD para el reactor ASTBR a escala laboratorio

Se realiz6 una revision bibliogréfica de la metodologia CFD, en conjunto con una revision
de los trabajos desarrollados por la universidad Antonio Narifio, con el fin de establecer
los parametros de mayor relevancia tanto para el modelo CFD como para la operacion

del biorreactor, ademas se determind el modelo que rige al fluido.

2.1.1. Revision bibliografica de validacion de test de trazadores mediante la
metodologia CFD

Se establecié una ecuacion de busqueda que permitiera relacionar el test de trazadores
con la metodologia CFD y una vez establecida se procedi6 a usar las bases referenciales
Scopus y Web Of Science que permitieron hallar informacién fundamental de parametros
y seleccion de modelos, ademas por medio del programa Mendeley se almacend la

informacion proporcionada por las bases referenciales.

2.1.2. Revision bibliografica de trabajos desarrollados por la UAN con reactores
ASTBR

Para esta actividad se revisaron los trabajos de grado y proyectos de la UAN y aquellos
realizados en conjunto entre la UAN y la Universidad Federal de Ouro Preto sobre el
reactor ASTBR, con el fin de obtener mas conocimientos técnicos de disefio y
funcionamiento del reactor. Uno de estos documentos se revis6 de manera individual,
debido a que no se encontraba en ninguna base de datos referencial, los demas

documentos fueron consultados en los repositorios correspondientes.

2.1.3. Seleccion del modelo de flujo y fluido

Seleccionada y analizada la informacion descrita en las dos actividades anteriores y con
el fin de simplificar los términos en la ecuacion gobernante, se realiza la clasificacion del
flujo a través del reactor realizando ciertas suposiciones con su respectiva justificacion,

esto con el fin de explicar el modelo de flujo que se va a simular dentro del biorreactor.
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2.2. Desarrollar el modelo hidrodinamico por medio de la metodologia CFD del
reactor ASTBR

Para generar la simulacion se propuso una serie de actividades, siendo la primera,
proyectar la geometria del reactor previamente seleccionada, posteriormente se realizé
el mallado del reactor mediante el software Salome Meca, el cual también se uso6 en la
proyeccion de la geometria. Finalmente, se selecciond el solucionador acorde a lo
definido en el primer objetivo y se llevé a cabo la simulacion en el software OpenFOAM,
en un equipo portétil con un procesador Intel(R) Core(TM) i5-4210U CPU y una memoria
RAM de 6,00 GB.

Con base a las actividades anteriormente mencionadas, se establecieron tres fases de
simulacidn, las cuales se definieron segun un orden de dificultad, carcasa (fase I), reactor
con lecho (fase Il) y ensayo de trazadores (fase Ill), esto con el fin de poder tener control
sobre cada uno de los parametros de la simulacién y asi entender de una mejor manera

el modelo.

2.2.1. Proyectar la geometria del reactor ASTBR mediante un software de cédigo
abierto

En primera instancia, se definid la zona de la geometria a proyectar, dado que el fluido
no asciende por todo el equipo, ademas se definié un software de cdédigo abierto que
permitiera realizar tanto la geometria como el mallado del reactor, una vez definido se
realizé un estudio sobre el entorno, el cual permitié identificar las diferentes herramientas
gue posee, también se realiz6 una serie de tutoriales con el fin de emplear correctamente

el software.

Posteriormente, se empezo la construccion de la geometria del reactor con base al tipo

de mallado definido, las dimensiones de la tabla 6 y de acuerdo a las fases establecidas.

2.2.2. Realizar mallado del reactor ASTBR mediante un software previamente
seleccionado

A partir del software seleccionado en la actividad previa, se procedio a ingresar al modulo
de mallado, en donde se credé dicho elemento con base a la geometria.
La malla se establecié de tipo estructurado 2D con una precision de 1le”’ , ademas se

establecieron unas sub mallas, con el fin de otorgar mayor uniformidad al mallado,
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finalmente se crearon los grupos referentes a las fronteras que toma en cuenta el
software OpenFOAM.

2.2.3. Establecer el método numeérico (solucionador)
Debido a que se hizo un andlisis del modelo del biorreactor desde lo mas sencillo a lo
mas complejo (fases), se establecieron diferentes solucionadores para cada uno de los

casos.

Para definir el solucionador mas apropiado para cada una de las simulaciones se tuvieron
en cuenta aspectos como, las condiciones de frontera, el tipo de flujo y fluido, el estado
de flujo, y los elementos presentes en el reactor, es por esto que una vez seleccionado
el solucionador se realizé un estudio sobre este, con el fin de comprender correctamente
el funcionamiento, ademas para otorga una mejor compresion se hace una descripcion
del solucionador en donde se menciona el algoritmo que usa y las ecuaciones de Navier

Stockes de continuidad y momento que lo rigen.

2.2.4. Solucion del método CFD mediante el software OpenFoam

Antes de realizar las simulaciones pertinentes, para cada fase se seleccioné un tutorial
de la biblioteca de openFoam, el cual debia presentar similitud con cada fase, esto se
realizd con el fin de generar mayor facilidad en las simulaciones y se denominé como
‘caso base”, ya que estos tutoriales se acoplaron a las necesidades que presentabamos,
asi que una vez simulado el “caso base” se modificaron las hojas de célculos y se

asignaron las condiciones de contorno de acuerdo a cada fase.

Una vez corroborado la informacion de cada hoja de calculo se procedio a ejecutar cada
una de las simulaciones, mientras el solucionador iteraba se observé que no hubiera
errores y que el niumero de iteraciones fuera menor a 5 dado que esto nos demostraba
gue el modelo converge de manera correcta. Al finalizar la simulacion se ejecutaba el
comando del visualizador (paraView), el cual nos permitié6 observar los resultados en
cada variable de estudio, finalmente se realizo el analisis de los resultados obtenidos en

cada fase.
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2.3. Validar de forma estadistica el modelo CFD con respecto a los datos
experimentales

En este caso se tuvo en cuenta la Ultima simulacion realizada de la fase Ill, ya que esta
aporto los resultados del ensayo de trazadores realizado por medio del programa
openFoam, a partir de esta simulacion y por medio del visualizador se exportaron los
datos a una hoja de calculo de Excel, en el cual se calculo la distribucion del tiempo de
residencia del reactor, E(t), el tiempo de residencia (), varianza (c?) y el porcentaje de
zonas muertas, mezcla piston y mezcla no piston. Posteriormente, se realizé la validacion
de forma estadistica en la cual se compard los resultados obtenidos en la simulacién y

los datos a nivel laboratorio, para finalizar se analizé resultados obtenidos.

2.3.1. Exportar datos de openFoam a Excel

Para obtener los resultados numéricos de la simulacion se utilizd la herramienta
plotOverLine del visualizador paraView, después se selecciond que se tuviera en cuenta
la concentraciébn/campo de transporte escalar (T) a la salida del reactor y el tiempo,
finalmente se cred una carpeta en el solucionador denominada post processing, en la
gue se exporto la concentracion a la salida del reactor cada 2 minutos durante 36 horas,
para esto openFoam creo 1080 hojas de célculo correspondientes a las 36 horas y en
cada hoja creada se tenia 100 datos por cada punto o intervalo de tiempo, por lo que fue
necesario promediar la concentracion y asi obtener un valor, finalmente se organizaron

todos los datos en hoja de calculo de Excel.

2.3.2. Calcular los valores de E(t), f, 02 y el porcentaje de zonas muertas, mezcla
pistén y mezcla no pistén del modelo CFD

Por medio de la metodologia establecida en “Desarrollo de una propuesta para la
produccion de biogas en un reactor anaerobio de lecho estructurado (ASTBR) para la
vereda Calderon, Puerto Boyaca” [42] y Levenspiel [19], fue posible realizar los calculos
de la distribucion del tiempo de residencia del reactor, E(t), el tiempo de residencia (1),
varianza (o?) y el porcentaje de zonas muertas, mezcla pistén y mezcla no pistén, los

cuales se realizaron a partir de los resultados obtenidos del modelo CFD propuesto.

41



2.3.3. Criterio estadistico del modelo

Se selecciond dos criterios de validacion estadistica, el error cuadratico medio y el error
absoluto medio, lo cuales evaluaron los datos de la distribucion del tiempo de residencia
del ensayo de trazadores del modelo CFD y el realizado experimentalmente,
adicionalmente se comparé los siguientes parametros: tiempo de retencion, nimero de
tanques en serie, porcentaje de flujo piston, porcentaje de mezcla completa y zonas

muertas, con el fin de comprobar si hay o no similitud.
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3. ANALISIS Y RESULTADOS
3.1. Definicién del modelo CFD para el reactor ASTBR a escala laboratorio
3.1.1. Resultado revision bibliogréfica de validacion de test de trazadores mediante
la metodologia CFD
Para ello se establecié una ecuacion de busqueda la cual se defini6 como “test tracing”
AND “CFD” AND “anaerobic digester”, que involucra y relaciona la validacion del test de
trazadores mediante el uso de la metodologia CFD, en la Tabla 2 se encuentran los

documentos seleccionados.

Tabla 2

Revision bibliografica validacién de test trazadores mediante CFD.

Ao de
#Referencia| publicacién en Titulo
linea

Optimizacion hidrodinamica de reactores
multiambiente para la eliminacion de

1 2020 nutrientes biolégicos: una metodologia que
combina dindmica de fluidos
computacional e indices adimensionales.
Simulacion CFD de un nuevo reactor
anaerdbico-andxico para la eliminacion

2 2020 bioldgica de nutrientes: construccion de
modelos, validacion y anélisis
hidrodinAmico basado en OpenFOAM.
Evaluacion comparativa de OpenFOAM y
3 2018 ANSYS Fluent para el modelado de
reactores anulares.

Modelo Euleriano-Lagrangiano con método
4 2012 de elementos discretos para un flujo liquido-
sélido de baja velocidad ascendente.

Modelado de flujo dentro de un digestor
anaerdbico mediante técnicas CFD.
Integracion del rastreo con dinAmica de

6 2004 fluidos computacional para la investigacion
de procesos industriales.

5 2011

Nota. La tabla contiene los articulos seleccionados a partir de la ecuacion
de busqueda “test tracing” AND “CFD” AND “anaerobic digester”, con su

respectivo afio de publicacién y nombre.

Entre los aspectos fundamentales del disefio de un reactor anaerobio se destaca la
hidrodinamica del reactor, en donde el campo de velocidad se considera el parametro

mas representativo para comprender el comportamiento del flujo [34].
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Con base en la tabla 2, en los articulos 1 y 2 se realiz6 una serie de pruebas
experimentales con un trazador de cloruro de sodio en agua limpia para evaluar la
influencia de diferentes parametros geomeétricos en el rendimiento hidrodindmico de un
reactor anaerobio-anoxico [35]. Ademas, se construyé un modelo CFD 3D para lo cual
usaron el software de codigo abierto OpenFOAM vy selecciono el modelo k-¢ que
representa un flujo turbulento e incompresible, esto con el fin de validar los datos

experimentales obtenidos.

La metodologia numérica de la simulacion se basé en dos etapas diferentes, la primera
resolvié las ecuaciones de continuidad y de momento (sin trazador) alcanzando una
solucion de estado estacionario mediante el algoritmo SIMPLE, mientras que en la
segunda etapa se introdujo la concentracion del trazador experimental y se resolvié bajo

un flujo transitorio mediante el algoritmo PIMPLE [36].

En el articulo 3 se utilizé6 un modelo tridimensional para un flujo constante incompresible
turbulento en dos software, los cuales son OpenFOAM y ANSYS fluent en un reactor
tubular idealizado y un reactor anular real, también se realizé la modelizacion del test de
trazadores, en donde se utiliza agua con azul de metileno como trazador, se asumié que
los fluidos son newtonianos, incompresibles e isotérmicos, con propiedades fisicas
constantes (agua a 25°C), en el caso de OpenFOAM, el solucionador utilizado es
simpleFoam, el cual es usado para flujos turbulentos incompresibles, sin embargo el tipo

de turbulencia puede desactivarse para permitir un modelado de flujo laminar.

También se realizd la modelizacion del transporte de especies, en donde se busca
reproducir el comportamiento del transporte del trazador utilizando como solucionador

ScalarTransportFoam del paquete OpenFOAM [37].

En la referencia niumero 4, se estudio la hidrodinamica de reactores de flujos multifasicos
mediante el uso de una aproximacién Euleriana-Lagrangiana, en donde se encuentra
una fase continua y una fase dispersa, la fase continua, se establecié como agua residual
con comportamiento de fluido newtoniano, con régimen laminar a temperatura constante,
constituyéndose como la fase Euleriana del sistema, la cual se model6 mediante el
método CFD, y cuyo algoritmo de solucién fue SIMPLE para la resolucion de las

ecuaciones [38].
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Por otra parte, en el articulo 5 se realizé una simulacién tridimensional CFD en estado
estacionario para un digestor anaerobio, con el propésito de visualizar los perfiles de flujo
y velocidad dentro del digestor e identificar las posibles zonas muertas [39]. EI modelo
se desarrollé en el software comercial Star CCM+ y se empled el modelo k-¢, el cual se
basa en las ecuaciones de transporte para la energia cinética turbulenta (k) y el rango

de disipacion (g).

Finalmente, la referencia 6 menciona la importancia de validar los modelos CFD para la
prediccién del comportamiento del flujo de los sistemas, con el fin de proporcionar
resultados precisos Y fiables, esta es la razén por la que el modelo de CFD debe ser
validado con el RTD obtenido por el experimento del trazador [40] y viceversa.

Los aspectos mas relevantes de los articulos anteriormente mencionados se resumen

en la siguiente tabla:

Tabla 3

Informacion de relevancia en articulos.

# Referencia| Fluido Clas'?ﬁﬁ;fn del Régimen |Trazador | Solucionador
1 Agua Newtoniano, Turbulento Clorurode| SIMPLEY
limpia incompresible sodio PIMPLE
2 Agua Newtoniano, Turbulento Clorurode| SIMPLEY
limpia incompresible sodio PIMPLE
Newtoniano, Azul de
3 Agua incompresible e Laminar . SIMPLE
o metileno
isotérmico
4 Agua | Newtoniano, Laminar | NA SIMPLE
residual incompresible
5 Agua | Newtoniano, | e | NA ND
residual incompresible
6 Agua . Newtomarp, Turbulento NA ND
incompresible

ND: No definido

NA: No aplica

Nota. La tabla contiene la informacién correspondiente al tipo de fluido, su
clasificacion, el tipo de régimen, el trazador y el solucionador utilizado en

cada uno de los experimentos realizados en los articulos seleccionados.

La informacién consignada en la tabla 3, se utilizé para facilitar la seleccion del modelo

a utilizar y del solucionador, en donde la clasificacion del tipo de fluido es uno de los
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aspectos mas importantes a tener en cuenta, la cual se hace de acuerdo a la velocidad
del flujo, sus cambios de densidad respecto al tiempo, el comportamiento de la
viscosidad con respecto al gradiente de velocidad, la magnitud y la direccién de la

velocidad del fluido.

También se tuvo en cuenta el trazador utilizado en cada uno de los experimentos de los

casos anteriormente mencionados.

3.1.2. Resultados revision bibliografica de trabajos desarrollados por la UAN con
reactores ASTBR
Por medio de la UAN fue posible recopilar una serie de tesis que permitieron definir

aspectos, parametros y dimensiones del reactor, como se representa en la tabla 4.

Tabla 4

Revision bibliogréafica estudios UAN.

Afio de
#Referencia| publicacién en Titulo
linea
Desarrollo de una propuesta para la
1 2020 produccién de biogas en un reactor

anaerobio de lecho estructurado (ASTBR)
para la vereda Calderén, Puerto Boyaca.
Evaluacion de la produccion de biogéas en
un reactor metanogénico escalonado

2 2020 (RME) usando cenizas de cascarilla de
arroz como material adsorbente para
diferentes cargas organicas (OLR).
Evaluacion de la produccion de biogéas en
sistemas de dos etapas usando un reactor
anaerobio de lecho fijo estructurado
(ASTBR) y reactor metanogénico
escalonado (RME) alimentado con licor de
pentosas.

Evaluacion de la produccion de metano en
un reactor escalonado con carbon activado
4 2018 en polvo y en un reactor de lecho fijo
estructurado utilizando el hidrolizado de
bagazo de cafia como sustrato.

3 2018

Nota. La tabla contiene los trabajos de grado realizados en
conjunto con la UAN, ademas se organizé segun el afio de

publicacion.
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A partir de la revision de los estudios realizados por la UAN (tabla 4), se selecciond el
reactor a escala laboratorio mas reciente (referencia 1), con el fin de poder validar el
comportamiento hidrodindmico, ya que al tener los resultados del ensayo de trazadores,
se puede establecer un estudio comparativo entre ambos métodos, ademas con base a
este reactor la UAN junto a la empresa TGl planean hacer el escalado y posteriormente

una implementacion del sistema en la vereda Calderon, Puerto Boyaca.

Cabe mencionar que el ensayo de trazadores en el laboratorio se hizo de acuerdo al
meétodo pulso - respuesta, que consiste en la inyeccion de una sustancia inerte dentro
del reactor (pulso) para que realice el recorrido dentro del mismo y en cuanto este sale
del reactor pueda ser detectado con ayuda de algin sensor o equipo capaz de reconocer

la presencia del trazador (respuesta) [41].

De igual forma, en la tabla 5 se expone los aspectos que se tomaron en cuenta para la
elaboracion del trabajo.

Tabla 5

Aspectos destacados revision bibliografica estudios UAN.

# Referencia Reactor Volumen Aspecto
Dimensiones, geometria  del
1 ASTBR 3L reactor y datos hidrodinamica del
reactor.
UASB (RME: .
5 reactor 4121 Metodologia ensayo de
s trazadores.
metanogénico)
3 ASTBR 231 Geometria y metodologia ensayo
de trazadores.
4 ASTBR 3L Metodologia ensayo de
trazadores.

Nota. La tabla contiene el tipo de reactor, la capacidad y la informacion
relevante que se tomo de la revision bibliografica de los estudios de la
UAN.

Como se menciono anteriormente las dimensiones del reactor se definen a partir de la
referencia 1, pero en dicho estudio se construyeron dos reactores ASTBR [42], asi que
con base a los datos obtenidos en el ensayo de trazadores se define que las dimensiones
a proyectar corresponden al reactor 1, ya que se presentd una menor variabilidad en los
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datos obtenidos en el ensayo, ademas con dichas dimensiones se realizo el estudio de

escalado del reactor que se planea posteriormente implementar.

A continuacion, se proporciona la informacién acerca de las dimensiones (tabla 6) y

geometria del reactor (figura 4) [43].

Tabla 6

Dimensiones reactor ASTBR.

Dimensiones Reactor ASTBR
Diametro nominal (in) 3
Volumen total (L) 3,36
Volumen efectivo (L) 2,67
Area externa (cm?) 53,52
Diametro externo (cm) 8,26
Diametro interno (cm) 79
Altura (cm) 68,5
Lecho estructurado
Espumas (No) 9
Altura (cm) 55,12
Diametro (cm) 7,19

Nota. La tabla contiene los valores de las

dimensiones del reactor y de su lecho
estructurado construido a escala laboratorio.
Tomado y adaptado de J. E. Navas Salas y J.
F. Peha Amaya, “Desarrollo de una propuesta
para la producciéon de biogas en un reactor
anaerobio de lecho estructurado (ASTBR)
para la vereda Calderén, Puerto Boyaca,”
Fundacién Universidad de América, 2020. [En
linea].

https://hdl.handle.net/20.500.11839/8125

Disponible en:
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Figura 8

Reactor ASTBR seleccionado.
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Nota. Esta figura representa el disefio
del reactor ASTBR a construir con sus
respectivas partes. Tomada de F.
Otalora, “Evaluacion de la produccién de
Biogas en sistemas de dos etapas
usando un reactor anaerobio de lecho fijo
estructurado  (ASTBR) y reactor
metanogénico escalonado (RME)
alimentado con licor de pentosas.,”
Universidad Federal De Ouro Preto,
2018. [En linea]. Disponible en:
http://www.monografias.ufop.br/handle/3
5400000/1536

3.1.3. Seleccion del modelo de flujo y fluido
A partir de las revisiones previas y teniendo en cuenta que el fluido, se asumio las
siguientes caracteristicas que lo definen y nos permiten seleccionar un adecuado

modelo.

Tipo de fluido. Se defini6 el tipo de fluido de la siguiente manera:
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3.1.3.a. Newtoniano. Se definié flujo newtoniano, porque el ensayo original se hizo con
agua limpia, este fluido se caracteriza por tener viscosidad constante a temperatura y

presion constantes y por la independencia de la viscosidad en el tiempo.

Por lo tanto, la viscosidad de un fluido newtoniano es igual al esfuerzo cortante dividido
por la velocidad de deformacion y dicha relacion entre el esfuerzo y la velocidad de
deformacion es una linea recta (figura 9) [44] y se expresa mediante la ley de Newton de

viscosidad.
Figura 9
Perfil de velocidades en un flujo
newtoniano.
T —
En movimiento ——»
— =
y - dv,
= } d}'
estacionario
X
Nota. La figura representa el

comportamiento de un fluido newtoniano con
respecto a un esfuerzo cortante. Tomado de
Martin, R. Salcedo, y R. Font, MECANICA
DE FLUIDOS: Temal, Flujo interno de
fluidos incompresibles y compresibles.
Universidad de Alicante. p.13, [en linea].
Disponible en:
https://rua.ua.es/dspace/bitstream/10045/20
299/1/temal_Flujo%20interno.pd

3.1.4.Tipo de flujo

Se definio6 el tipo del flujo de la siguiente manera:

3.1.4.a. Laminar. Se asumié flujo laminar, porque de esta manera se permite el estudio

de la hidrodinamica del biorreactor como si este fuera una tuberia, adicionalmente se
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conoce que el funcionamiento de reactores tubulares a velocidades de flujo elevadas
puede requerir el uso de recipientes largos para garantizar que se proporciona suficiente
tiempo de retencion para la mezcla de reaccion. De lo contrario, se obtienen valores de
conversion bajos [45]. Para evitar esto, la operacion se realiza frecuentemente a

velocidades de flujo bajas, que se representan en un nimero de Reynolds <= 2000.

Las ecuaciones de Reynolds tienen la misma forma que las ecuaciones de Navier-
Stokes, pero aqui Reynolds incluye unos esfuerzos aparentes determinados por los

valores medios de los productos triples de las fluctuaciones de velocidad [46].
a0 ;__ a = 2% _ a
p (Evl + Ej(v&)) = —a—ij + PVoa B Py (6v;6v;) Ec.15

En donde v, y v; corresponden al valor medio de la velocidad y §v;6v; corresponden a

las desviaciones de la velocidad.

Por otro lado, Evangelina Gonzalez en su estudio “Formacion y desarrollo de Biofilms:
su impacto en los sistemas de abastecimiento y distribucion de agua potable” establece
gue se puede considerar, que, en la red de distribucion, las zonas de bajas velocidades
de flujo son mas propensas a la formacién de biopelicula [48]. Debido a que el biorreactor
tiene un lecho estructurado en donde se quiere almacenar biomasa, si el flujo se
establece como turbulento puede haber un desprendimiento de la biopelicula por parte
del cizallamiento generado por las turbulencias, impidiendo de esta manera también el

crecimiento de esta.

Finalmente, se realizé el célculo del nimero de Reynolds mediante la Ec. 17, para
corroborar que el valor estuviera dentro de los limites del rango del flujo laminar, a previo

esto se realizo el calculo de la velocidad (Ec.16) y se obtuvo el siguiente resultado:

v=2 Ec.16
A

Re = "Hﬂ Ec.17
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Tabla 7

Resultados velocidad y
Reynolds.

Parametro Valor
Caudal (m3/s) 6x107°
Area (m%) 1.88x10™
Densidad (kg/m®) 1000
Diametro (m) 0,0155
Viscosidad (kg/ms) |0,001003
Velocidad (m/s) 0,000318
Reynolds 4,91

Nota. La tabla contiene los valores
obtenidos a partir de los datos
experimentales para cada uno de

los pardmetros de estudio.

3.1.4.b. Incompresible. El agua al ser un fluido en estado liquido, donde sus cambios de
densidad son poco importantes es un fluido incompresible, es decir, la cantidad de

volumen y la cantidad de masa permaneceran iguales, aun bajo presion.

Las ecuaciones de Navier Stokes para un flujo incompresible en coordenadas

cartesianas son las siguientes:

Ecuacion de conservacion de masa o de continuidad:

ou  Jdy _
(m)a + a =0 Ec.18
Ecuaciones de momento:
_ 0w | duw) | d(pvw) | d(pwu) _ 0 oul , 0 oul L 0
(M) = at + Ax + dy + dz  ox [(“ +ur) ax] + y [(“ + ur) 6y] + az [('“ +

a d r.
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3.1.4.c. Unidireccional. El flujo en una tuberia y por lo tanto en el biorreactor, se considera
unidimensional cuando se producen variaciones de presion y velocidad a lo largo de la
longitud de la tuberia, pero se supone que cualquier variacion a lo largo de la seccién
transversal es insignificante, por consiguiente, se asume flujo unidireccional, ya que de
esta manera, se define que la velocidad tiene anicamente un componente, el cual puede
serX,YoZ.

Definiendo la velocidad en el componente Y, en la cual se desarrolla el perfil de velocidad
en un modelo bidimensional de flujo ascendente, la ecuacién de continuidad queda de la

siguiente forma:

% _ 0 Ec.20
ay

A pesar de que los cambios de velocidad en u y w son iguales a 0, la velocidad (v) no
cambia con respecto a la direccion Y, es por esta razén que v solo puede ser funcion de
Xy Z, es decirw (X, 2).

En cuanto a las ecuaciones de momento se tiene:

dv | Ov 10p
ZrZ =2 Ec21
at dy p oy ¢

3.2. Desarrollo del modelo hidrodinamico por medio de la metodologia CFD del
reactor ASTBR

En primera instancia se seleccion6 el software Salome Meca, el cual pertenece al
dominio publico y esta orientado a la realizacion del pre proceso (geometria y mallado) y
post proceso de calculos numéricos. Al ser una aplicacion libre se implementa en ella
diferentes modulos, en este caso se destaca el modulo de geometria (figura 10) que esta
construido para poder realizar la definicion geométrica de casos de estudio, ademas
incluye diferentes herramientas para la creacién y edicion de elementos basicos y
complejos de modelos de CAD (disefio asistido por computador) [49]. Una vez
seleccionado el software se realizd un estudio sobre el entorno y una serie de tutoriales

gue permitieron emplearlo de manera correcta.
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Figura 10

Modulo geometria Salomé Meca.

DEH OE Bew “an@sesmeR
SOV NGIE LY PEROObEeL BELEL BE
SUNTAPO /B LN FOAERNO PALING /T EERY INSSEO

@ «
% OCC scene:1 - viewer: 1 x
® 1 o Do PRAALEPLERLP4IPVO00DIDDOSCc ARG LD B PEALLE%N-O »

Nota. La figura representa el modulo de geometria de Salomé Meca y sus respectivas

herramientas.

Para realizar una correcta proyeccion se tuvo en cuenta el plano (figura 11) con el cual
se elaboré el reactor a nivel laboratorio, cabe mencionar que no se incluyeron todos los
detalles de los planos, ya que muchos de estos no intervienen en el estudio
hidrodindmico y por ende son irrelevantes en la simulacion, ademas su incorporacion

Unicamente aumentaria los costos computacionales.
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Figura 11

Dimensiones reactor.

Todos los componetes son en PVC

0 - 17 1 Tubo 1/2*
2 Codo* 1/2°
1 &S - 16 3 Tubo 1/2°
4 Codo® 1/2°
2 90mm 18 T S Tubo 1/2°
= 70mm 6 Codo* 1/2°
- 7 Unidn lisa - fisa 3°
N
8 Tubo 3°
*n /N7 9 Reductor de didmetro 3 - 1/2°
15mm [ 15 100mm Frreprh
215mm 11 Codo* 1/2"
Ul r 12 Vétvula 1/2°
g 7 70mm 13 Codo* 1/2°
v i 14 Tubo 1/2°
[ 1000mm 15 Tubo 3"
14 = 16 Tapa roscada® 3*
6 17 Valvula acople rapido
18 Unidn lisa - rosca 3°
8 375mm *Medida comercial estandoar
En este listado se sefalan las
9 medidas del didmetro en pulgadas
— 1 : '
9 70mm 14 - ‘ '
S—
13 10 3 13 ||
x A
1nmn—— 9@ & & f ‘p
1277 2nm 11 19 | ] e

Nota. La figura representa el plano del reactor con sus respectivas dimensiones. Tomado
de J. E. Navas Salas y J. F. Pefia Amaya, “Desarrollo de una propuesta para la produccién
de biogas en un reactor anaerobio de lecho estructurado (ASTBR) para la vereda
Calderon, Puerto Boyaca,” Fundacion Universidad de América, 2020. [En linea].
Disponible en: https://hdl.handle.net/20.500.11839/8125

Antes de construir el reactor se definié el tipo de mallado, ya que de esto depende la
geometria, asi que se optd por un tipo 2D uniforme, dado que este tipo de mallado
permite una iteracion y convergencia mas rapida, teniendo en cuenta lo anterior, la
geometria migra de un cilindro a un cubo y a pesar de que solo se tiene en cuenta dos

dimensiones, OpenFOAM asimila este tipo de mallado en una geometria 3D.

Cabe mencionar, que solo se tuvo en cuenta la zona donde el fluido (agua) transita, por
lo que se establecié la longitud del reactor en 445 mm, que involucra la entrada y salida

del reactor, para estos ultimos se realizaron unas muescas de 10 mm.
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3.2.1. Fase |: Carcasa reactor
3.2.1.a. Proyeccion geometria. Antes de iniciar la construccién de la geometria, se realizo
un plano (Figura 12), el cual facilité la proyeccion.

Figura 12

Plano reactor.

h (altura del reactor): 445 mm.
a (ancho reactor): 79 mm.

Nota. La figura representa el plano del reactor a proyectar, ademas

contiene las dimensiones y adaptaciones asumidas.

Como se observa en la figura 12, se toma las dimensiones correspondientes al diametro
interno, ya que por ahi fluye el fluido, ademas se fijo unidades de longitud en mm, las
cuales se especificaron en el programa Salome Meca. Posteriormente, se empez6 con
la proyeccion de los vértices de la figura en New Entity>Basic, luego estos se unieron y
se generaron lineas, y a partir de un conjunto de 4 lineas se crearon caras, las cuales se
ensamblaron creando una carcasa, que posteriormente se definié como un sdlido. Para
ser mas claros en la metodologia de la construccion del reactor, se elaboro6 la Figura 13
gue describe lo anteriormente mencionado.
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Figura 13

Metodologia construccion reactor.

¥ Study Properties

1)
Author HOME |
Creation date [0

[JLlocked  Modified

Length units |rrrn b |

2&_ 3 3) 4)

Nota. La figura se expone los pasos que
requiri6 la construccion del reactor en
Salomé Meca, siendo 1) Fijar las
dimensiones  del reactor, 2) Las
coordenadas o Vvértices del reactor, 3)
Segmentos del reactor y 4) Construccion del
solido (reactor).

Antes de elaborar el mallado, se definieron las zonas correspondientes a las sub mallas,

esto se realiz6 por medio de Operation>Blocks>Propagate, el cual permite romper un

sélido en conjuntos de multiples aristas, esto con el propdsito de crear una malla uniforme

y fina en todas las secciones de la figura, adicionalmente se definieron los grupos de las
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fronteras (Inlet, Outlet, Walls1, Walls2, Front y Back), que se toman en cuenta en el
mallado y posteriormente en OpenFOAM. Al igual que en la seccion anterior, se agrega
la Figura 14, la cual muestra la metodologia utilizada.

Figura 14

Multiples aristas y creacion de

grupos.

+ Propagate 4 =

Fropagate 2 T
x|
Gelevted shape

Oigect | @ | [5okd |

Fomraon] | dowv || com | [

= Creste Group 7
Srupe Type

Group Mame

e [Gop.1 Bl

Object Broweser 4} g%
&

Hair Shape And Sub-shapes

Man Shace | @ | 5ok 1
Mt Srape Selecon restrction

() Noreshichon

M
-
-
z Wl inlet
E w
) Geometrical parts of the Secon: & -
) only umn-funsm-'..... -

Secord Shage |

Fiker

Apply and Chose Apply Chose Helgp

Nota. La figura representa las
herramientas usadas en Salomé Meca,
ademas incorporacién de los grupos. 1) y
2) representan la herramienta Propagate,
la cual genera multiples aristas, mientras
que 3) y 4) permite visualizar la creacion
de los grupos.

58



3.2.1.b. Mallado. Para el mallado se ingres6 al moédulo mesh, en donde a partir del sélido
previamente construido se genera la malla, de este se desprenden opciones en 3D, 2D
y 1D, y como se mencion6 anteriormente, a pesar de que el estudio se definié como 2D,
este debe ser desarrollado en Salomé como 3D para que OpenFOAM lo reconozca, asi

gue se asigna la hipotesis de 3D Automatic: Tetrahedralization (Figura 15).

Figura 15

Modulo malla.

© Create mesh O X
Harme Mash_2
Geomerry | g | |Soid_1
Miash type Arvy v
> o w
Algarithm <MNone > i
Hypothess a2 O
Add. Hypothess g 4O
+ I

Aszign a set of hypotheses .|

3D: Automatic Tetrahedralization] e e

3D: Autematic Hexahedralization

20: Automatic Tnangulation _
2D: Automatic Quadrangulation

Nota. La figura representa la seleccion de la

hipotesis de la malla y su respectiva geometria.

Posteriormente, se crean las sub mallas a partir de los conjuntos de aristas de la
geometria, por tal motivo es necesario migrar dicha informacion al modulo de mesh con
la herramienta Mesh>Create Group from Geometry, generando asi 10 sub mallas, en las
gue definié un algoritmo de Wire Discretization, el cual divide una arista en un namero
de segmentos de malla, con base a esto se asigno la hipétesis Local Length, la cual
establece la longitud de los segmentos, esta longitud se estableciéo en 5 mm en cada una
de las sub mallas con una precisién de 1e~’ . A continuacion, se presenta la Figura 16

gue ilustra el modulo de las sub mallas.
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Figura 16

Moédulo sub mallas.

= Edit sub-mesh O X

" Hypothesis ... O X
name [ @] [submesns _
1 f Local Length
Mesh |Mesh_1 ‘ﬁ &
= Arguments
Geametry |Cu'rmuund_3
Narmne Local Length_33
Mesh type Any = - :
Length |5 ¥
I | 1D D : X
Predsion |le-07 o
Abgorithm Wire Discretisation =
Hypathesis <Nore > . &3 O oK Cancel Help

Nota. La figura representa la creacion de las sub mallas y la
precision con la cual se generan.

Antes de generar la malla, se debe pasar los grupos de la geometria al mallado (Inlet,
Outlet, Wallsl, Walls2, Front y Back), esto se realiz6 con la misma opcién antes
mencionada, y después de esto en Mesh>Compute se creo la malla, a continuacion, se

proporciona la Figura 17 con la malla generada.

Figura 17

Malla generada.

Nota. La figura
representa la  malla

tetraédrica creada.

Una vez creada la malla, se present6 una ventana emergente que proporciona el nombre,

tipo, numero total de nodos y elementos por separado de cada tipo (Figura 18).
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Finalmente, se comprueba que no se hayan presentado errores y se exporta el archivo

en File>Export en formato UNV al programa OpenFOAM.

Figura 18

Ventana emergente: Mesh
computed succed.

Name
Mesh_1
Mesh Infos

Total Linear

Nodes : 6672

0D Elements : 0

Balls : 0

Edges: 480 480
Faces: 9628 9628
Triangles : 9628 9628
Quadrangles : 1] 1]
Palygons : o ]
Volumes: 24430 24490

Tetrahedrons : 24430 24490

Nota. La figura representa el
ndamero total de nodos,
segmentos, caras y volimenes

de la malla.

3.2.1.c. Seleccion del solucionador. Debido a que se tenia Unicamente en cuenta la
carcasa del reactor, para la seleccién del solucionador se tomaron en cuenta los
siguientes parametros:

e Sistema isotérmico.

¢ Flujo laminar.

e Flujo newtoniano.

e Flujo incompresible.

e Sistema no reactivo.

e Sistema unicomponente.

e Sistema con una sola fase.

Con base en los anteriores criterios se realizo la busqueda en el manual de usuario de

OpenFoam del solucionador que mejor se ajustara al caso de estudio.
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Tabla 8

El primer filtro realizado fue el tipo de flujo, por lo cual al elegir flujo incompresible se

obtuvo como resultado los solucionadores presentados en la Tabla 8.

Solucionadores para flujo incompresible.

Nombre de solucionador

Descripcion

adjointOptimisationFoam

Un ciclo de optimizacion automatizado basado en adjuntos.
Admite mdltiples tipos de optimizacién (forma, topologia, etc.)

adjointShapeOptimizationFoam

Solucionador de estado estacionario para flujo turbulento e
incompresible de fluidos no newtonianos con optimizacion de la
forma del conducto mediante la aplicacion de "bloqueo” en las
regiones que causan pérdida de presion segin se estima
utilizando una formulacién adjunta.

Solucionador de estado estacionario para flujo turbulento 1D

boundaryFoam incompresible, generalmente para generar condiciones de capa
limite en una entrada

. Solucionador de estado transitorio para flujo laminar e

icoFoam

incompresible de fluidos newtonianos.

nonNewtonianicoFoam

Solucionador de estado transitorio para flujo transitorio para flujo
laminar e incompresible de fluidos no newtonianos.

pimpleFoam

Solucionador de estado transitorio para flujo turbulento e
incompresible de fluidos newtonianos en una malla en

overPimpleDyMFoam

Solucionador de estado transitorio para el flujo incompresible de
fluidos newtonianos en una malla en movimiento usando el
algoritmo PIMPLE (fusionado PISO-SIMPLE).

SRFPimpleFoam

Solucionador de flujo transitorio de paso de tiempo grande para
flujo incompresible en un solo marco giratorio

pisoFoam

Solucionador de estado transitorio para flujo turbulento e
incompresible, utilizando el algoritmo PISO.

shallowWaterFoam

Solucionador de estado transitorio para ecuaciones de aguas
poco profundas no viscosas con rotacion.

simpleFoam

Solucionador de estado estacionario para flujos turbulentos
incompresibles.

overSimpleFoam

Solucionador de estado estacionario para flujos incompresibles
con modelado de turbulencia.

porousSimpleFoam

Solucionador de estado estacionario para flujo turbulento
incompresible con tratamiento de porosidad implicito o explicito y
soporte para multiples marcos de referencia (MRF).

SRFSimpleFoam

Solucionador de estado estacionario para flujo turbulento e
incompresible de fluidos no newtonianos en un solo marco

Nota. La tabla contiene el nombre de los solucionadores de flujo incompresible en

OpenFOAM vy su respectiva descripcién y usos.

Tomado y modificado de:

OpenFOAM, “The open source CFD toolbox: A.1 Standard solvers” 2018. [En

linea]. Disponible

guide/standard-solvers.php

en:

https://www.openfoam.com/documentation/user-
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A partir de la Tabla 8 se realiz6 un analisis de los solucionadores disponibles segun su
descripcion, por lo cual se optd por el solucionador icoFoam con el fin de obtener el mejor

resultado para el caso de estudio.

3.2.1.d. Descripcion de icoFoam. Como se menciond anteriormente, icoFoam es un
solucionador de estado transitorio, o que quiere decir que inicialmente el tanque esta
vacio, ademas se desarroll6 para fluidos newtonianos, para flujo incompresible y
laminar, el cual utiliza el algoritmo PISO, para solucionar las ecuaciones de continuidad

y de momento, las cuales se describen a continuacion:

Ecuacioén de continuidad. V-u =0 Ec.22
Ecuacién de momento. %(u) +V(u-u)—-V(@w-Vu) =-Vp Ec.23

u: velocidad (m/s).
p: presién cinematica (m?/s).

Dentro de las restricciones de este solucionador, se encuentra aquella definida por la
condicién del nimero de Courant, la cual significa que el dominio de dependencia de un
punto en un esquema en diferencias explicitas (que esta formado por los puntos del
espacio que intervienen en el esquema) debe comprender al dominio de dependencia

para la ecuacion diferencial, y esta dada por la siguiente ecuacion [50]:

_ uxcl At
- Ax

C <1 Ec.24

Donde.

C: numero de Courant.

|lu + c|: es la velocidad de propagacion de una onda, o velocidad de transmision de la
informacion.

At : es el intervalo de tiempo asignado.

Ax : es el intervalo de longitud de cada una de las celdas dentro del dominio de control.

Este solucionador consta de tres subdirectorios, los cuales son:
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e Subdirectorio O: alli se encuentran todas las condiciones iniciales de las variables a
analizar en el modelo, junto a las condiciones de frontera del volumen de control.

e Subdirectorio constant: Al ser un solucionador que no incluye transporte de energia ni
calor, se ubican Unicamente las propiedades de transporte establecidas, en donde se
relaciona la viscosidad con la velocidad de deformacion [51].

e Subdirectorio system: Sirve para configurar los parametros asociados con el propio
procedimiento de solucién. Contiene al menos los 3 archivos siguientes: controlDict
donde se establecen los parametros de control de ejecucion, incluida la hora de inicio /
finalizacion, el paso de tiempo y los parametros para la salida de datos; fvSchemes donde
se estipulan los esquemas de discretizacion usados en la solucién pueden seleccionarse
en tiempo de ejecucion; y fvSolution donde se establecen los solucionadores de
ecuaciones, las tolerancias y otros controles de algoritmo para la ejecucion [52].

3.2.1.e. Revision y ejecucion de caso ejemplo-base. Con el fin de facilitar la simulacién
del caso particular, en OpenFoam se usa frecuentemente la modificacion de casos
existentes para evitar la creacién y formulacion de nuevas hojas de célculo, lo cual
requiere de un alto grado de conocimiento en programacién y no es considerado esencial
para obtener un resultado satisfactorio.

Por esta razon se realizd una revision de los tutoriales ubicados en el solucionador
icoFoam y se escogi6 el que presentaba mayor similitud al caso de estudio propio. El
caso base seleccionado fue “cavity”, en el cual se involucra un flujo isotérmico e
incompresible en un dominio cuadrado bidimensional [53], como se muestra en el anexo
1.

3.2.1.f. Ejecucion caso de estudio. A partir del caso anterior (Anexo A), se realizaron los
ajustes necesarios para el reactor ASTBR, dentro de los cuales se destacan las
siguientes modificaciones:

e Importacion malla desde Salomé Meca. Como se menciond anteriormente, la
importacion se realizé utilizando el formato .UNV y el comando ideasUnvToFoam
Mesh_13.unv, que incluye el archivo correspondiente a la malla creada en Salomé

$ ideasUnvToFoam Mesh_13.unv
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Debido a que la malla se elaboré en unidades de milimetros y openFoam trabaja en
unidades del sistema internacional, se realiz6 el cambio de escala mediante el comando

transformPoints.
$ transformPoints -scale '(0.001 0.001 0.001)'

Por ultimo, se utilizé el comando checkMesh para comprobar que no hubiera errores en
el mallado y se crearan los grupos definidos como condiciones de fronteras de forma

correcta.

e Definicion de condiciones de contorno y hojas de calculo. Una vez importado el archivo
de la malla, se cre6 automaticamente la carpeta polyMesh en el subdirectorio constant,
alli se ubicaron todas las hojas de calculo correspondientes a la discretizacién
manteniendo los nombres de las condiciones de frontera asignados en Salome (Inlet,
Outlet, Walls1, Walls2, Front y Back). La Unica modificacion realizada en esta carpeta se
hizo en la hoja de calculo “boundary”, con el fin de asignar el tipo de frontera adecuado
para cada uno de los grupos, en el caso de las paredes (Walls1 y Walls2) se definié como
“‘wall”, ya que en estas zonas se debe restringir el paso del fluido, mientras que entrada
y salida (inlet y outlet) permanecieron como “patch” la cual es la condicion basica de
frontera, por ultimo se establecieron la parte trasera y frontal del reactor (Front y Back)

como “empty” ya que son zonas no necesarias para la simulacion.

Para la carpeta 0, se hicieron modificaciones en las hojas de calculo correspondientes a

la presion y a la velocidad, como se muestra en la siguiente figura.
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Figura 19

Hoja de célculo de

velocidad caso reactor.

boundaryField
{
inlet

type fixedvalue;
value uniform (@ 0.00023113 0);
3

outlet

type zeroGradient;

Wallsi
{
type noslip;

3
Walls2

{
type noslip;

Front
{
type empty;

Back
{
type empty;

Nota. La figura contiene la
hoja de calculo de
velocidad, en donde se
asigna el tipo de parche a
cada una de las
condiciones de frontera

establecidas.

En la figura 19, se establecio la velocidad en unidades de m/s segun la tabla 1; con un
valor uniforme de 0 para el campo interno inicial, en cuanto a la entrada se modifico el
valor de la velocidad en el eje Y, siendo este 2.311 E-04 m/s (Ec 16), la salida se definio
como zeroGradient, con el fin de obtener un valor a medida que el modelo converge, por
ultimo la parte frontal y trasera se establecieron como empty al ser una simulacién en

dos dimensiones.
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Figura 20

Hoja de calculo de
presién cinematica caso

reactor.

boundaryField
inlet

type zeroGradient;

outlet

type fixedvalue;
value uniform 0;

}
Walls1
type zeroGradient;
}
Walls2

type zeroGradient;

Front
type empty;

Back
{
type empty;

Nota. La figura contiene la
hoja de calculo de presién
cinematica, en donde se
asigna el tipo de parche y
valor a cada una de las
condiciones de frontera

establecidas.

En cuanto a la presion cinematica (Figura 20), segun la tabla 1 con unidades de m?/s?
se evidenciaron modificaciones en las condiciones de frontera, se establecid
zeroGradient, para las paredes y la entrada (Walls 1, Walls 2 e inlet) con el fin de
extrapolar la cantidad al parche desde el valor de celda mas cercano [54], la condicion
de salida tiene un valor fijo de 0 (m?/s?), ya que el modelo matematico toma este valor
como referencia para calcular la presion a la entrada y las fronteras trasera y delantera,

se establecen como “empty” por el tipo de parche.

En la carpeta constant se realiz6 el cambio en la hoja de calculo transportProperties
(Figura 21), ajustando el valor de la viscosidad cinematica correspondiente al agua a

temperatura de 20°C, como se muestra a continuacion:
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Figura 21

Hoja de calculo de propiedades de transporte.

FoamFile

version 2.0;

format ascii;

class dictionary;

location "constant”;

object transportProperties;

] AR S SRR AR SRS £ y
Nota. La figura contiene el valor asignado de

viscosidad cinematica en la hoja de calculo de

propiedades de transporte.

Como se muestra en la figura 21, se asign6 un valor de 1,004e® m?/s para la viscosidad
cinematica del agua en el modelo. Posteriormente, se procedi6 a realizar las
modificaciones en la carpeta system, que contiene la hoja de célculo controlDict (Figura
22), en la cual se modificé el tiempo inicial y final, también se realizaron cambios en los
saltos temporales y los intervalos de escritura. A continuacion, se observa los cambios

realizados.

Figura 22

Hoja de célculo controlDict.

Nota. La figura contiene la hoja
de célculo de controlDict para la
fase I, en donde se asignan los
valores que proporcionan el

control de la simulacion.

68



¢ Post procesamiento. Se corrobor6 la informacion de todas las hojas que componen la
carpeta del caso y se ejecuto la simulacion con el comando icoFoam, la cual duro
aproximadamente 2 minutos.

Una vez finalizada la simulacion, se hizo uso del comando paraFoam, el cual despliega
la ventana del visualizador paraView que permite observar los resultados de manera
gréfica (Figura 23 y 24), a continuacion, se presentan los resultados obtenidos en las

variables de velocidad y presion cinematica.

En la Figura 22, se establecié como tiempo de inicio y final Os y 10s, respectivamente,
dado que se deseaba observar el comportamiento del flujo hasta alcanzar la estabilidad,
ademas se tomo un deltaT de 0.005 que corresponde a la longitud de los segmentos de
la malla y una escritura de intervalo de 10, con el fin de obtener informacién de las

variables en lapsos cercanos.

Figura 23

Perfil de velocidad del reactor fase I.

10 s

U Magnitude UMagnitude UMagnitude
00e+00 Se5 00001 000015 23e-04 00e+00 5e5 00001 0.00015 23e-04 0pe+00 Sed 00001 000016 23204
| |

T ' .

Nota. La figura representa el perfil de velocidad obtenido para el reactor

ASTBR sin lecho estructurado en un lapso de 10 segundos.

A partir de la figura 23, el analisis de la velocidad se hizo teniendo en cuenta tres
intervalos de tiempo, los cuales son 0, 5 y 10 segundos. En el tiempo 0O, se observa una
zona roja, correspondiente a la velocidad de entrada asignada en el subdirectorio O;
también se determind que las zonas de las esquinas y las paredes tenian un valor de

velocidad de 0 m/s confirmando un perfil de campo de velocidad parabdlico, por ultimo,
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se pudo observar que en la entrada y salida se encuentra el maximo valor de velocidad,
ya que son las zonas con menor area.En cuanto a los intervalos de 5y 10 segundos se

evidencio estabilidad en el flujo y un perfil de velocidad constante e invariable.

Figura 24

Perfil de presion cinematica del reactor fase |.

0s 5s 10s

[ P P
14008 207 4e7  be7 9.26-07 4008 207 4ol  beT 92007 -14e-08 207 4de7  6e7 9.20-07

U — —— ' — —-—

Nota. La figura representa el perfil de presion obtenido para el reactor
ASTBR sin lecho estructurado en un lapso de 10 segundos

En la figura 24, se observa los resultados obtenidos para un intervalo de 10 segundos,
se puede evidenciar que a partir de 5 segundos la presion presenta un comportamiento
constante. En el tiempo O se observa que el reactor tiene un valor uniforme igual a 0
,asignado en la hoja de calculo “p”, sin embargo durante la ejecucion de la simulacion
este valor es diferente debido al proceso iterativo, cuyo fin es obtener la presion a la
entrada partiendo desde un valor fijo de presion a la salida de 0 m#/s2, y creando el perfil
de presion del reactor; se observo también que la presién disminuye a medida que el
liquido entra al tanque y cuando el tanque esta completamente lleno, se mantiene el perfil

obtenido en la Figura 30 en el tiempo de 10s.

3.2.2.Fase Il: Reactor con lecho

3.2.2.a. Geometria y mallado. A pesar de la incorporacion del lecho en esta fase, la
geometria y el mallado se mantienen de acuerdo a la figura 12 y 17, ya que openFoam
permite agregar esta condicion bajo una hoja de calculo llamada topoSetDict, la cual sera
explicada posteriormente.

3.2.2.b. Seleccion del solucionador.Para la seleccion del solucionador se tomaron en

cuenta los siguientes parametros:
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e Sistema isotérmico.
e Flujo laminar.
¢ Flujo newtoniano.
e Flujo incompresible.
¢ Sistema no reactivo.
e Sistema unicomponente.
e Medio poroso. Como puede observarse, a diferencia de la fase 1, se agreg6é un medio
poroso, manteniéndose asi las deméas condiciones del sistema, la seleccion del
solucionador se hizo a partir de la tabla 8.
Posteriormente al analisis de las descripciones en la tabla anteriormente mencionada, y
en busca de un solucionador en estado estable (debido a que el test de trazadores se
realizé cuando el agua se encontraba fluyendo por todo el reactor a una velocidad
constante), que permitiera la implementacion del lecho fijo, se opté por el solucionador
simpleFoam.
3.2.2.c. Descripcion de simpleFoam. Este solucionador de flujo estacionario y utilizado
para régimen tanto laminar como turbulento utiliza el algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit
Method for Pressure Linked Equations) cuyo objetivo es resolver la Ec.18 y la siguiente
ecuacion de momento que se representa a continuacion [55]:

V- wW®u)—V-R=-Vp+S; Ec.25

Donde.

e U = velocidad.

e p= presion cinematica.

e R=tensor de estrés.

e Si= recurso de momento.

Los dos puntos claves de este algoritmo son:

e Derivar una ecuacion para la presion desde las ecuaciones de continuidad y momento,
correspondientes a la Ec.18 y Ec.25, respectivamente.
e Derivar un corrector para el campo de velocidad para satisfacer la ecuacion de

continuidad, correspondiente a la Ec. 18.
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Con respecto al primer punto clave y debido a que el término de conveccion en las
ecuaciones de momento no es lineal no se puede utilizar una ecuaciéon de estado para

computar la presion [56].
A continuacion, se definio la secuencia de este algoritmo de la siguiente manera [57].

Figura 25

Diagrama de flujo: algoritmo

simple.

Nota. La figura representa en
manera de diagrama del flujo el
algoritmo SIMPLE, utilizado en

el solver simpleFoam.
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3.2.2.d. Revision y ejecucion de caso ejemplo — base. De la misma manera que en la
fase I, se selecciono el ejemplo con mayor similitud al caso de estudio, el cual fue
porousBlockage, que al igual que en el caso de estudio, presenta una superficie porosa,
la cual se define por las hojas de calculo adicionales, que son: topoSetDict en el
subdirectorio system y fvOptions en la carpeta constant, que se ilustran en el Anexo 2.

3.2.2.e. Ejecucion caso de estudio. Cabe mencionar que el lecho del reactor esta
constituido por 9 espumas de polietileno de alta densidad, el cual permite que se adhiera
la biomasa y se lleve a cabo la correcta digestibn anaerobia, a continuacion se

proporciona la figura del lecho elaborado a nivel laboratorio.

Figura 26

Lecho elaborado en el laboratorio.

Nota. La figura representa el lecho
estructurado real utilizado en el ensayo
experimental a nivel laboratorio. Tomado
de J. E. Navas Salas y J. F. Pefia Amaya,
“‘Desarrollo de una propuesta para la
produccion de biogds en un reactor
anaerobio de lecho estructurado (ASTBR)
para la vereda Calderon, Puerto Boyaca,”
Fundacion Universidad de América, 2020.
[En linea]. Disponible en:
https://hdl.handle.net/20.500.11839/8125
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La incorporacion del lecho se realizé por medio de las hojas de calculo topoSetDict en la
carpeta system y fvOptions en la carpeta constant, la primera hoja permite la creacion de
un conjunto de celdas (poro), las cuales hacen parte del modelo poroso porousBlockage,
para el cual se empled dos recursos de topoSet, siendo el primero boxToCell el cual
selecciona un conjunto de celdas (cellSet) cuyo centro de celda esté dentro de la caja
delimitadora, la cual hace referencia a las coordenadas (sourcelnfo) en donde el poro fue
ubicado (figura 12), por otro lado, el segundo recurso que se uso fue setToCellZone el
cual convierte un conjunto (cellSet) en una zona de celdas (cellZone), creando asi el poro

como se observa en la siguiente figura.

Figura 27

Hoja de calculo topoSet.

version 2.0;

format ascii;

class dictionary;
object topoSetDict;

actions
(
// porousBlockage

name porousBlockageCellset;
type cellset;

action new;

source boxToCell;

sourcelnfo

box (0.010 ©.120 -0.010) (0.070 0.445 0);
}

P~

name porousBlockage;
type cellZoneSet;
action new;

source setToCellZone;
sourcelnfo

set porousBlockageCellset;
}
}
);

1

Nota. La figura representa la hoja de
calculo toposet, la cual permite la
incorporacion del lecho poroso al

modelo simulado.

Por otra parte, fvOptions afiade la zona de porosidad en el dominio del flujo con el modelo
Darcy — Forchheimer, el cual relaciona la pérdida de presion debido a la friccion a traves
de un medio poroso, con respecto a la velocidad del flujo dentro del medio [58], la

ecuacion que surge del modelo se muestra a continuacion.
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S;=AP = —(M-D +2p (uxx)-F)uy Ec.26
Donde.

e Si: recurso de momento o pérdida de presion.
e |: viscosidad del fluido.

e D: coeficiente de Darcy.

e p: densidad del fluido.

e Uxx: velocidad en el eje no predominante.

e F: coeficiente de Forchheimer

e uy: velocidad del flujo.

La Ec.26 modifica la ecuacién de momento de Navier-Stockes, ya que agrega el termino
Si, tal como se mostré en la Ec.25, principalmente la Ec.26 se compone de dos términos
importantes, Darcy y Forchheimer, en donde se relaciona la perdida viscosa e inercial
que crea la caida de presion (AP) [59], en este caso se desprecio la perdida inercial dado
gue el termino uxx se asume como 0, ya que la velocidad del fluido Unicamente se tomo
en el eje Y, ademas el valor del nimero de Reynols (tabla 7) indica un flujo laminar, por

lo que las fuerzas viscosas predominan sobre las inerciales.

Teniendo en cuenta lo anterior, se propuso una serie de metodologias para hallar el factor
de Darcy, pero ante a la gran incertidumbre que esto generd se decidié realizar una ardua
busqueda bibliografica que permitié obtener el valor del factor de Darcy mediante la

siguiente ecuacion.

D

bl

Ec.27

Donde.

e D: factor de Darcy (m-2)

e k: permeabilidad intrinseca (m?)

Asi que, teniendo en cuenta la Ec.27 y la naturaleza de la espuma o lecho poroso
(polietileno de alta densidad) se determiné que las espumas poliméricas tienen

permeabilidades del orden de 10-1° a 10® m?[60], e incluso se registran valores del orden
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de 10°m?[61], con base a lo anterior se decidié realizar un promedio entre los valores
de permeabilidad hallados y se tom6 que el valor de Darcy corresponde a 1x10°7 m?,
posteriormente este valor se introduce en la hoja fvOptions como se muestra a

continuacion.

Figura 28

Hoja de célculo fvOptions.

porosityl
{
type explicitPorositySource;
active yes;
explicitPorositySourceCoeffs
{
selectionMode cellZone;
cellZone porousBlockage;
type DarcyForchheimer;
// D 10@; [/ Very little blockage
// D 200; [/ Some blockage but steady flow
// D 500; [/ slight waviness in the far wake
D 1e7;

d  ($D $D $D);
f (00 08);

coordinateSystem

{
type cartesian;
origin (0 0 0);
coordinateRotation

type axesRotation;
el (0.998 0.061 0);
ez (0.016 -1.000 8);
3
3
3
3

Nota. La figura representa la hoja de
calculo fvOptions, en donde se asignan los

valores de las propiedades del poro.

Como se observa en la figura 28, se asigna el modelo Darcy — Forchheimer en la zona
de celdas (cellZone) del poro creado en la hoja de topoSetDict (figura 27), adicionalmente
la hoja contiene el recurso coordinateSystem que contiene la funcidn coordinateRotation,
la cual indica que el modelo del poro es aleatorio, 0 sea, que los poros no estan alineados
en un empaque estructurado, sino que es un solido con una porosidad irregular, es por
esto que los ejes de rotacion (axesRotation), el y e2, presentan diferentes valores y no
incluye ningun valor en el eje z dado a que se modela bidimensionalmente, por ultimo
cabe mencionar que se tomaron los valores de el y e2 que sugiere el tutorial previamente

realizado (Anexo B).
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Finalmente, se requeria visualizar la construccion correcta del lecho poroso, por lo que
se dio inicio a la simulacion, esto comenz6 con la importacion de la malla creada para la
fase I, posteriormente se uso6 el comando topoSet, el cual valida la presencia de un medio
poroso y luego mediante la funcion checkMesh fue posible verificar la correcta
construccion del volumen de control, por ultimo, a través de paraFoam fue posible

visualizar el reactor con el poro. A continuacién, se proporciona la figura visualizada en

paraFoam.

Figura 29

Fase Il: Reactor con medio

pOroso.

Nota. La figura representa el
lecho poroso incorporado en
la proyeccion del reactor a

simular.

A partir de la figura 29, se puede observar que el lecho poroso no tiene contacto con las
paredes laterales del reactor, tal cual como se establecio en el plano del reactor (figura

12), ademas fue factible observar como en los bordes del lecho se distinguié un contorno

gue se asemeja a un medio poroso.
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e Definicion de condiciones de contorno y hojas de calculo. Se modificaron las
condiciones de frontera para algunos parches en las hojas de calculo correspondientes
a las variables de velocidad y presion, con el fin de obtener una mejora en la visualizacion
del modelo en la etapa de post procesamiento, y asi mismo realizar un analisis mas

detallado.

En la hoja de célculo de velocidad (figura 30), a diferencia de la fase 1, se asignaron a
las fronteras “Back” y “Front”, la condicién de zeroGradient, la cual permite obtener
valores para las celdas asignadas a estos parches y visualizar el comportamiento del
fluido sobre ellos; por otro lado, a los parches asignados como paredes se asigné un
valor fijo de 0 a través del tiempo, asumiendo de esta manera que la fuerza de rozamiento
del fluido con las paredes generan una velocidad nula y por esta razon se establece un

perfil parabdlico.

Figura 30

Hoja de célculo de velocidad,

fase Il.

boundaryField
inlet
type fixedvalue;

value uniform (0 0.00023113 0);
}

outlet

type zeroGradient;
Front

type zeroGradient;
}
Back

type zeroGradient;
Wallsi
{

type fixedvalue;
value uniform (0 6 0);

}
Walls2
{

type fixedvalue;
value uniform (0 ® 0);

}

Nota. La figura contiene la hoja de
calculo de velocidad para el reactor
ASTBR con lecho estructurado y
sus respectivos valores y tipos de
parche para cada una de las

condiciones de frontera.
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Con respecto a las condiciones iniciales para la variable de presion (figura 30), en la
salida se asigno un valor fijo de 0, asumiendo que en este punto el valor de presion
corresponde a la presion atmosférica y omitiendo la presion estatica del sistema; con el
fin de obtener valores en todos los demas puntos para la presion y asi definir su perfil,

se asignaron los demas parches como zeroGradient.

Figura 31

Hoja de célculo de presion, fase Il.

boundaryField

inlet

type zeroGradient;

outlet
type fixedvalue;
value uniform 0;
}
Front
type zeroGradient;
}
Back
type zeroGradient;
}
Wallsl
{
type zeroGradient;

}
Walls2

type zeroGradient;

Nota. La figura contiene la hoja de
calculo de presiéon cinemética para el
reactor ASTBR con lecho y sus
respectivos valores y tipos de parche
para cada una de las condiciones de

frontera.

Por otra parte, en la carpeta Constant se modifico la hoja de calculo momentumTransport

(figura 32) como se muestra a continuacion.
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Figura 32

Hoja de calculo momentumTransport, fase
.

location "constant”;
object momentumTransport;

simulationType laminar;

RAS
model laminar;
turbulence off;

printCoeffs of f;

Nota. La figura contiene la hoja de calculo de
propiedades de momento, en donde se asigna
el régimen del flujo.

Debido a que el solucionador simpleFoam puede trabajar tanto para flujos turbulentos
como para laminares, en la figura 32, que representa la hoja de célculo de
momentumTransport se selecciond el tipo de simulacion para flujos laminares, tal cual
como se habia definido anteriormente en la seleccion del modelo de flujo y fluido en el
reactor. Adicionalmente, en la carpeta System se realiz6 la modificacion de la carpeta

controlDict, como se muestra en la siguiente figura.

Figura 33

Hoja de célculo controlDict, fase Il.

application simpleFoam;
startFrom startTime;
startTime CH

StopAt endTime;
endTime 303

deltaT 1;
writeControl timeStep;
writeInterval 1;
purgekirite 0;
writeFormat ascii;
writePrecision 6;
writeCompression off;
timeFormat general;
timePrecision [ H

runTimeModifiable false;

Nota. La figura contiene la hoja de célculo

de controlDict para la fase 2
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Como se observa en la figura 33, se modifico el tiempo final de la simulacion, el valor
asignado fue de 30 segundos, en donde se asegura la obtencion del perfil y

comportamiento del modelo haciendo un gasto computacional minimo.

ePost procesamiento. Teniendo en cuenta las modificaciones e implementaciones en las
hojas de calculo del solucionador, se ejecuto la simulacién con el comando simpleFoam,

la cual tardo alrededor de 5 minutos.

Tal cual como se realiz6 en la fase |, al concluir la simulacién, se hizo uso del comando
paraFoam, el cual permitié visualizar los resultados (figura 34 y 37), a continuacion, se

presentan los resultados obtenidos en las variables de velocidad y presion cinematica.

Figura 34

Perfil de velocidad fase II.
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Nota. La figura representa el perfil de velocidad para el reactor ASTBR con lecho
estructurado, en donde (a) corresponde al perfil de velocidad en un tiempo de 0 segundos,

(b) en un tiempo de 15 segundos y (c) en un tiempo de 30 segundos.

En la figura 34 se pudo observar un cambio evidente del perfil de velocidad en la zona
porosa, en (a) se observa que en el tiempo 0 no hay movimiento del fluido, y en (b) y (c),
se evidencia como el fluido aumenta su velocidad en las paredes del biorreactor a medida
gue asciende ya que el area se ve abruptamente reducida, también, se observa la
disminucién de velocidad en la parte superior izquierda del reactor como consecuencia

de la acumulacién de fluido que se produce por la presencia del medio poroso. También
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se observo la presencia de zonas de acumulacién en las esquinas inferiores del reactor,

dejando en evidencia el movimiento ascendente del fluido por el volumen de control.

Con el fin de observar el desarrollo de un perfil de velocidad dentro de la zona porosa se
utilizé la herramienta “plot over line” en el visualizador paraView, la cual traza una linea
en un segmento especifico del volumen y muestrea el conjunto de datos sobre ella [62].
En primer lugar, se definieron las coordenadas de los puntos iniciales y finales de la linea

de muestreo, como se muestra a continuacion.

Vale aclarar que el concepto de velocidad de fluido a través de los poros se refiere
siempre al valor medio, ya que hay un gradiente de cantidad de movimiento (velocidad
maxima en los centros de los poros, y velocidad nula en las capas adheridas a los
sélidos) [63].

Figura 35

Herramienta PlotOverLine

= properties (PlatOverLing1) = YA 1R

Probe Type High Resolution Line Source - .

Line Parameters /-"'
Length; 0.323 A
¥ Show Line —

Pointl 00355 oz 0,005

Point2 0.03%5 EEE] 0,005

Hote: Use P’ Lo place alternating polnts on mesh or "Cerl
+P' to snap to the closest mesh palnt. Usa "1 "cerle1’ far
paint 1 and "2’ "Cirl+2 For point L

X Axis ¥ Axis Z Axis

Center on Bounds

Nota. La figura representa el uso e implementacion
de la herramienta plotOverLine sobre la longitud

correspondiente al lecho poroso del reactor.
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Después de validar la posicion de la linea sobre la zona porosa, se grafico el conjunto de

datos en un tiempo de 30 segundos y se observo el siguiente comportamiento, que se

presenta en la siguiente figura.

Figura 36

Grafica velocidad vs longitud del poro.

| Velocidad (m/s) |

[ ubs \ [ uds

Longitud (m)

Nota. La figura representa de manera
grafica el cambio de velocidad del agua
con respecto a la longitud del poro como

consecuencia de la naturaleza del mismo.

Se observd que la presencia de la zona porosa genera un aumento de la velocidad
media, esto puede explicarse debido a la aleatoriedad del tamafio y posicion de los poros

dentro del empaque, ya que su estructura es irregular, lo cual se evidencia y menciona

en la figura 29.

En cuanto a la variable de presidén, se obtuvieron los siguientes resultados que se

presentan a continuacion.
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Figura 37

Perfil de presion fase Il.
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Nota. Lafigura representa el perfil de presion en la fase 2, en donde
(a) corresponde al perfil de presién en el tiempo 0 segundos, (b) en

el tiempo de 15 segundos y (c) en el tiempo de 30 segundos.

En la figura 37, se observd el perfil de presion el cual se desarrolla de manera
descendente con respecto a la longitud, esto debido a que en la parte de la salida se
asigna un valor de 0 asumiendo presion atmosférica y en la parte inferior se encuentra
la presion generada por el agua que asciende, también se evidencio que en la zona
donde se presentaba el poro, el perfil de presion se contrastaba mas que en la zona

donde no habia zona porosa.

3.2.3. Fase lll: Ensayo de trazadores.

3.2.3.a. Proyecciéon geometria y mallado. La geometria y el mallado se mantienen de
acuerdo a la fase | (figura 12 y 17), lo Unico que se agrega tanto en la geometria como
el mallado es el grupo correspondiente a tracer el cual simula entrada de la manguera
transparente (diametro:0.5 cm) que transporta el trazador de la jeringa hacia el reactor,
tal cual como lo describen en la tesis “Desarrollo de una propuesta para la produccion de
biogas en un reactor anaerobio de lecho estructurado (ASTBR) para la vereda Calderon,
Puerto Boyaca” [42], a continuacion se proporciona las figura que representa los cambios

gue realizaron en la geometria para incorporar la nueva frontera.
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Figura 38

Incorporacion de la frontera tracer.
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Nota. La figura representa la incorporacion de una
nueva condicion de frontera denominada tracer, cuyo

fin es simular la inyeccion del trazador.

Ademas, al igual que en la fase I, se integré las hojas de célculo correspondientes para

la creacion del poro (topoSetDict y fvOptions).

3.2.3.b. Seleccion del solucionador. Para la seleccion del solucionador se tomaron en
cuenta los siguientes parametros:

e Sistema isotérmico.

e Flujo laminar.

e Flujo newtoniano.

e Flujo incompresible.

e Sistema no reactivo.

¢ Sistema multicomponente.

e Medio poroso.

En estos parametros se incluye un sistema multicomponente, dado que se requiere
integrar el trazador, el cual es una sustancia miscible en el agua que ingresa al reactor,

y al igual que en la fase | y Il se hace uso de la tabla 8 para seleccionar el solucionador.

Para visualizar la distribucién del trazador a lo largo del reactor durante 36 horas, se
realizaron simulaciones con dos solucionadores, simpleFoam y scalarTransportFoam, ya

gue el ensayo de trazadores consiste en primero realizar una inyeccion y observar la
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distribucion inicial del trazador, y posteriormente observar los mismos efectos, pero a la

salida del reactor.

La descripcion del solucionador simpleFoam se encuentra en la fase Il y se mantiene tal

cual para esta fase.

3.2.3.c. Descripcion del solucionador scalarTransportFoam. Es un solucionador béasico
gue resuelve una ecuacion de transporte para un escalar pasivo, utilizando un campo de
velocidad estacionario especificado por el usuario [64], el cual se utiliza normalmente

para problemas escalares de difusion o conveccién en un campo de velocidades dado.

Este solucionador utiliza una ecuacion de conveccidn-difusion completa, en la forma

incompresible (la ecuacién se divide por la densidad), la cual se muestra a continuacion.
L +V-(UT)-V?-(D,T) =0 Ec28
Donde.

e U: Velocidad del fluido.
e D1 coeficiente de difusion dividido por la densidad del fluido.

e T: Escalar transportado.

Para resolver la ecuacién de transporte escalar, se debe definir el campo escalar para T

y el campo vectorial para U, asi como declarar el coeficiente de difusidén y leer su valor
[6].

3.2.3.d. Revision y ejecucion de caso ejemplo — base. A diferencia de la fase | y II, en
este caso no se realizé un tutorial de la libreria de openFoam, sino se opt6 por la tesis
titulada “Modelizacion de una inyeccion de trazador y de un sensor multiple” [65], dado
gue coincidio con la tematica que abarca la investigacion desarrollada.

3.2.3.e. Ejecucion caso de estudio. En esta fase fue necesario realizar cuatro
simulaciones, dos de ellas con simpleFoam y otras dos en scalarTransportFoam, el
solucionador simpleFoam permitié calcular los campos de presion y velocidad en el
momento en que se inyectaba y se detenia la inyeccidn del trazador, mientras que el otro

solucionador analizo la distribucion inicial y final de la concentracion del trazador en el
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interior del reactor, ademas utilizé el caudal y los campos de velocidad obtenidos en la

primera y segunda simulacion de simpleFoam.

Cabe mencionar que el orden en que se ejecutaron las simulaciones fue primero las de
la inyeccion (simpleFoam | y scalarTransportFoam I), posteriormente se realizaron las
correspondientes a la difusion del trazador por el volumen de control hasta su salida
(simpleFoam Il y scalarTransportFoam II).

e Definicion de condiciones de contorno y hojas de célculo.
Simulacion I: simpleFoam |, inyeccién del trazador.

La gran mayoria de las hojas de calculo del solucionador simpleFoam, permanecieron
igual a la fase Il, a excepcidn de las hojas correspondientes a la velocidad y presion ya

gue fue necesario incorporar la frontera tracer, como a continuacion se muestra.

Figura 39

Velocidad y presién simulacion |, simpleFoam

Velocidad Presion
tnternalFteld untform (6 0 9); laternalFleld uniform O:
?"“"‘”""’»”“’ soundaryField
in l‘
type fixedvalue; inlet
value uniform (@ 6.80023113 8); {
} type zeroGradient;
outlet
{ outlet
typ zeroGradient; {
} type fixedValue;
front value uniform 9;
)
type empty; front
) {
t) empty;
back y ype nPLy
" type empty; :)a(k
walls1 type enpty;
4 }
type fixedvalue; wallsl
valu uniform (@ 8 8 {
type zeroGradient;
walls2 }
wallsz
type fixedvalue; {
value uniform (@ 8 8); type zeroGradient;
tracer tracer
p B (
tvpe fixedvalue; type zeroGradient;
valu uniform (@ 8.2546 6);
. . z
Nota. La figura representa las hojas de calculo

correspondientes a la Velocidad y presion de la simulacién | de

la fase 3, en simpleFoam.
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En la figura 39, se observa que en la condicion de frontera correspondiente a la entrada
del trazador (tracer), se asigna la condicion de fixedValue a la variable de velocidad con
un valor de 2.546E°* m/s en el eje Y, simulando de esta manera la inyeccion del trazador
de forma ascendente. El valor de la velocidad del trazador se calculé a través de la

siguiente ecuacion.

v=-= Ec.29

|

Donde.

e v: velocidad (m/s)
¢ Q: caudal volumétrico (m?/s)

e Area (m?)

Para resolver la anterior ecuacion y obtener la velocidad del trazador, fue necesario hallar
el area a partir del diametro de la manguera (0.5 cm), ademas se asumié un caudal dado
gue este no se especifica, pero teniendo en cuenta que se inyecta 5 mL de trazador [42]
y que la inyeccion dura 1 s, se tom6 un caudal de 5 mL/s. Con base a lo anterior, se

expone la siguiente tabla en forma de resumen.

Tabla 9

Parametros y resultado velocidad del

trazador.
Parametro Valor
Diametro (m) 0.005
Area (m?) 1,96E-01

Caudal (m*/s) | 5,00E-06
Velocidad (m/s) |2,55E+02

Nota. La tabla contiene los parametros usados
y el resultado de la velocidad del trazador que

fue empleado en la simulacion.
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En la figura 39, se observa también que el tipo de parche asignado en la hoja de calculo
de presion a la entrada del trazador es “zeroGradient”, esto con el fin de tener en cuenta

la presencia del trazador en el proceso iterativo en la variable de presion.

Adicionalmente, en el directorio system se hizo la modificacion en la hoja de calculo

controlDict, como se muestra a continuacion.

Figura 40

Hoja de caélculo controlDict,
simpleFoam I.

application simpleFoam;
startFrom startTime;
startTime 0;

stopAt endTime;
endTime 129600;
deltaT 120;
ariteControl timeStep;
writeInterval 1;
purgelrite 0;
writeFormat ascii;
WritePrecision 6&;
ariteCompression off;
timeFormat general;
timePrecision 6;

runTimeModifiable false;

Nota. La figura representa la hoja de
célculo de controlDict de la simulacién
| de la fase 3, en donde se asignan los
valores que proporcionan el control de

la simulacion.

En la figura 40, se realizé la modificacion del tiempo de simulacion (endTime),
definiéndolo como 129600 segundos, el cual corresponde al tiempo en segundos en el
gue se realiz6 el ensayo experimentalmente [42]. Los saltos se hicieron cada 120
segundos ya que en el ensayo experimental se tomaron datos de sefial cada dos

minutos, y se buscaba hacer una comparacion mas precisa.
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Simulacion IlI: scalarTransportFoam, inyeccion del trazador.

En este solucionador se copiaron las hojas de célculo de Phi (flujo volumétrico) y U
(velocidad) en el directorio “0” del ultimo intervalo de tiempo ejecutado en la simulacion
de simpleFoam, esto con el fin de conocer previamente el compartimiento de los fluidos
durante toda la simulacion y permitiendo al simulador scalarTransportFoam solucionar

Unicamente la variable de interés la cual es la concentracion de trazador.

Es por esta razén que las hojas de calculo de Phiy U tienen valores definidos para cada
una de las celdas del volumen de control en el tiempo de 129600 segundos como se

muestra a continuacion.

Figura 41

Hojas de calculo U y Phi, scalarTransportFoam I.

version 2.8;

format ascii;

class surfacescalarfField;
location 129606";

obiect phi;
1

dimensions [é1-18688); ;".l' .................. * *

internalField nenuriform Listzvectors
25087 dimensions [B3-166088];

internalField nonunlferm List=scalar=
4pB78

Nota. La figura representa la hoja de calculo de velocidad y flujo
volumétrico de la simulacion Il de la fase 3, obtenidos de la simulacién
| de esta misma fase.

En la figura 41, se observé en la velocidad (U) cdmo se asignan valores fijos en cada
direccién para cada celda dentro del campo interno, dando solucion previa de esta
manera a la variable de velocidad en las ecuaciones de estado, mientras que en la

variable Phi, se obtuvo un valor de caudal para cada celda.
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Por otro lado, con el fin de desarrollar un perfil de fraccién de concentracion, se afadié
la hoja de calculo “T” también llamada concentracion o campo de transporte escalar [65]
en el subdirectorio “0”, la cual indica la fraccidén del trazador en cada uno de los parches

asignados, como se muestra a continuacion.
Figura 42

Hoja de calculo T, scalarTransportFoam |I.

dimensions [pB0@OB060];
internalField uniform 0;
boundaryField

inlet

{
type fixedvalue;
value uniform @;

}
outlet

type zeroGradient;

walls1

type zeroGradient;

walls2
{

type zeroGradient;
tracer

type fixedvalue;
value uniform 1;

Nota. La figura representa la hoja de célculo de
T, correspondiente a la concentracion de
trazador en cada una de las condiciones de

frontera.

En la figura 42, se estableci6 el valor de 0 para el parche de entrada (inlet), con el fin de
evitar la presencia inicial de trazador, y se asigno el valor uniforme de 1 para el parche
“tracer”, ya que es por alli donde se hace la inyeccion y donde se encuentra toda la

cantidad de trazador presente inicialmente.

Con respecto al subdirectorio Constant, se realizé la modificacion del coeficiente de
difusion, el cual cumple un papel fundamental en el proceso de dispersion del trazador
en el medio, asi que con base al trazador utilizado en el trabajo experimental [42], el cual

fue colorante vegetal verde, se tom6é como colorante la clorofilina, la cual viene en
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presentacion solida y se diluye en agua previamente para ser inyectada, la relacion peso-
volumen establecida fue 1:10 [42], posteriormente se realizé el calculo del coeficiente de
difusion.

Para la solucion de esta variable se propone el modelo de Stokes—Einstein, sin embargo,
en esta ecuacion se necesita el diametro de la molécula del soluto, la cual no se tiene
[66], adicionalmente, por el tipo de sustancias, las cuales son no electrolitos, se propone

la correlacion de Wilke y Chang [67], la cual tiene la siguiente forma.

—-18 0,5
DAB:(117,3x10 WeMp)OS T Ec.30

1va

Donde.

e Dag: difusividad de A en una solucién diluida en el solvente B, m?/s.

e ¢: factor de asociacion para el disolvente, 2,26 para el agua como disolvente.
e va: volumen molar del soluto en el punto de ebullicién normal, m3/kmol.

e |: viscosidad de la solucion, kg/m. s.

e Ms: peso molecular del solvente, kg/mol.

e T: temperatura, K.

Para el célculo del volumen molar se utilizé la siguiente ecuacion.
M
v, =— Ec31
D
Donde.

e M: masa expresada en moles o kmol.

e D: densidad expresada en kg/m3.

Teniendo en cuenta la Ec. 31 y la clorofilina como soluto, se realiz6 una busqueda del
peso molecular el cual es 724,15 kg/kmol [68], adicionalmente al no encontrarse valores
de densidad para el compuesto, se asume la densidad del agua en su punto de ebullicién
(Bogota: 92°C) 963,70 kg/m?3 [69], a partir de los valores anteriores fue posible estimar

un volumen molar para el soluto (dilucién de clorofilina- agua) de 0,7514 m3/kmol.

Los valores obtenidos para las variables restantes, se exponen en la siguiente tabla.
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Tabla 10

Datos para hallar coeficiente de difusion.

Variable Valor

Factor de asociacion para el disolvente 2,26

Volumen molar (m*/kmol) 0,7514
Viscosidad de la solucion (kg/m.s) 0.00105
Temperatura (K) 293,15
Peso molecular (kg/mol) 18,02

Nota. La tabla contiene los valores utilizados para
cada una de las variables dentro de la correlacion
de Wilke y Chang para hallar el coeficiente de
difusividad.

De esta manera, se obtuvo el coeficiente de difusion con el valor que se muestra en la

siguiente figura.

Figura 43

Hoja de célculo transportProperties, scalarTransportFoam I.

FoamFile

version 2.0;
format ascii;
class dictionary;
location "constant";
object transportProperties;
¥
j"f‘ ************************************* j"f‘
DT DT [0 2 -1 0 @ 8 8] 2,33%-10;
J [ RREERR R AR KA AR AR RA R AR AA R AR KA AR K E A A F AR KA R EHHAFERRE AR FE A A HEKHEREK /!

Nota. La figura representa la hoja de calculo de propiedades de
transporte, en donde se asigna el valor del coeficiente de difusién

del caso de estudio.

Al tratarse de una biomolécula, se esperaba que el valor del coeficiente de difusion se

encontrara entre un rango de 10E-1°y 10E-11[70], obteniendo un valor de 2,339E1°m?/s.
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Adicionalmente, con el fin de determinar el tiempo de inyeccion, se modifico la carpeta

controlDict en el subdirectorio system, como se muestra en la siguiente figura.

Figura 44
Hoja de calculo controlDict,
scalarTransportFoam |I.
application scalarTransportFoam;
startFrom startTime;
startTime 'H
stopAt endTime;
endTime 1;
deltaT 0.1;
writeControl timeStep;
writeInterval 10;
purgelrite 0;
writeFormat ascii;
writePrecision 6;
writeCompression off;
timeFormat general;

timePrecision 63

runTimeModifiable true;

Nota. La figura representa la hoja de calculo de
controlDict de la simulacion Il en
scalarTransportFoam de la fase 3, en donde se
asignan los valores que proporcionan el control

de la simulacion.

Se realiz6 la modificacion del tiempo de simulacién, ya que la inyeccion del trazador de
manera experimental se hizo instantaneamente, debido a esto, se selecciono un tiempo

de inyeccion para la simulacion de 1 segundo, como se muestra en la figura 44.
Simulacion lll: simpleFoam I, difusién del trazador.

En este caso, las hojas de célculo permanecieron igual a las descritas en la simulacion
|, a excepcion de la hoja de calculo de velocidad en la cual se modifico la velocidad de la
frontera “tracer” a 0 m/s, debido a que no se agrega mas trazador, a continuacion, se

muestra la modificacion.
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Figura 45

Hoja calculo velocidad, simpleFoam II.

inlet

{
type fixedValue;

value uniform (0@ 0.00023113 0);
1
outlet
type zeroGradient;
front
{
type empty;
}
back
type empty;
}
wallsl
{
type fixedValue;
value uniform (0 0 0);
1
walls2
type fixedvalue;
value uniform (6 8 8);
tracer
{
type fixedvalue;

value uniform (6 @ @);

Nota. La figura representa la hoja de calculo de
velocidad de la simulacion 1l de la fase 3, en donde se

deja de inyectar trazador e inicia el proceso de dilucion.

Para esta simulacion también se tomé el rango total del tiempo (0 a 129600 s), al igual

gue en la simulacién I.
Simulacion 1V: scalarTransportFoam I, difusion del trazador.

Para esta simulacion, la carpeta 0 toma el valor de 1, porque se detiene la etapa de la
inyeccion del trazador y empieza la de difusion de este. Al igual que en la simulacion I,
se tomaron y copiaron los valores de U y Phi (figura 46), pero en este caso los

correspondientes a la simulacion de simpleFoam Ill, como se muestra a continuacion.
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Figura 46

Hojas de calculo U y Phi, scalarTransportFoam II.

dinenstians g1 1 &84aa4a]; dinensions [63 -184884];

internalField  nonuniforn | 1stcvectars Internalfleld moRURLTOrm LLSt<scalars
75407 160TH

{156

Nota. La figura representa la hoja de célculo de velocidad y flujo
volumétrico de la simulacion IV de la fase 3, obtenidos de la

simulacion 11l de esta misma fase.

Adicionalmente, en la hoja de célculo T se copia los resultados de la simulacién
scalarTransportFoam | correspondientes a T, esto con el fin de tener los valores
obtenidos en todo el volumen de control hasta el tiempo de 1 segundo (tiempo de

inyeccion), tal como se muestra en la siguiente figura.
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Figura 47

Hoja de calculo T,

scalarTransportFoam II.

class volscalarField;
location "1y
object T;

dimensions [600600608];

internalField nonuniform List<scalar>
25497

(
8.22519e-29
6.31847e-36
1.35949e-35
2.13561e-35
B8.21647e-34
2.28164e-08
5.4758e-08
1.10914e-21
1.4561e-07
2.66122e-07
1.85507e-19
0.0688435
2.80489e-30

Nota. La figura representa la hoja de
calculo de concentracién del trazador de la
simulacion IV de la fase 3, obtenidos de la

simulacion Il .

Para finalizar, se modifico la hoja de controlDict ya que el tiempo de inicio se cambi6 a 1
s porque la distribucion del trazador se da después del segundo en el que este es
inyectado y como en esta Ultima simulacion se buscé observar dicho efecto, es necesario

modificar el tiempo de inici6 como se muestra a continuacion.
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Figura 48

Hoja de célculo controlDict,
scalarTransportFoam II.

application scalarTransportFoam;

tartFrom startTime;

startTime 1;
stopAt endTime;
endTime 129600;
deltaT 120;
writeControl timeStep;
writeInterval 1;
purgelrite 03
writeFormat ascii;
writePrecision 6;
writeCompression off;
timeFormat general;
timePrecision 63

runTimeModifiable true;

Nota. La figura representa la hoja de célculo
de controlDict de la simulacion IV en
scalarTransportFoam, en donde se asignan
los valores que proporcionan el control de la

simulacion.

e Post procesamiento. Como se menciond anteriormente, la primera simulacion que se
ejecuta es simpleFoam |, la cual calculé los campos de presion y velocidad en el
momento de la inyeccion del trazador, ademas los resultados correspondientes a la

velocidad y caudal fueron necesarios para ejecutar la segunda simulacion.

Los perfiles de velocidad y presion que se obtienen son similares a los presentados en
la figura 33 y 36, la diferencia es que se observa la presencia del trazador con el agua,
sin embargo, en donde se evidencia mayor este efecto es en las simulaciones de

scalarTransportFoam que se presentan a continuacion.

Posteriormente, se copiaron las hojas de velocidad (U) y caudal (Phi) de la primera
simulacion en el directorio 0 y se dio inicio a la simulacion scalarTransportFoam I, en la

cual la variable de interés era la fraccién del trazador, a continuacién, se muestra los
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resultados obtenidos para la fase de inyeccion de scalarTransportFoam |, cabe

mencionar que la iteracién de la simulacion duro 20 minutos aproximadamente.

Figura 49

Perfil de T, scalarTransportFoam I.

(@ (b) (c)
Os 0.5s 1s

f
T T T
00e+00 02 04 06 08 10e+00  (0pPe+00 02 04 06 08 10e+00 (00e+00 02 04 06 08 1.0e+00

Nota. La figura representa el perfil de concentraciéon del trazador durante
su inyeccion, en donde (a) representa el perfil en el tiempo igual a 0
segundos, (b) en el tiempo de 0.5 segundos y (c) en el tiempo final de

inyeccion igual a 1 segundo.

En la figura 49, se evidenci6 que el medio (agua) ya se encontraba en estado
estacionario, y que el estado transitorio corresponde al trazador, con el fin de simular una
inyeccion instantanea en (b) y (c) se observa el comportamiento del trazador pasado 1
segundo de inyeccion, también se observa como el trazador asciende a una velocidad
diferente a la del agua, y establece su propio perfil de flujo, generando pequefias

perturbaciones.

Continuando con la simulacién lll, se ejecuté la segunda simulacion de simpleFoam, que
a diferencia de la primera calcul6 los campos de presion y velocidad en el momento en
el que se detiene la inyeccion y empieza la distribucion del trazador en el reactor, al igual
gue en la primera simulacién ocurrié una convergencia antes del tiempo final estimado,

esto sucedid a los 81240 s por lo que se asume estado estable a partir de este tiempo.

Una vez finalizada la simulacién, se copi6 las hojas de calculo de velocidad (U) y caudal
(Phi) de simpleFoam Il en el directorio 0 de scalarTransportFoam Il, ademas se copio la
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carpeta T de scalarTransportFoam I, la cual presenta los valores de fraccion obtenidos
de la inyeccion del trazador, finalizado lo anterior se ejecut6 la ultima simulacion en la

cual se obtuvo los siguientes resultados en un tiempo de 25 minutos.
Figura 50

Perfil de T, scalarTransportFoam II.

(a) (b) (©)
Os 120s 480 s
P
I i =
- =
T T T
-4.0e-04 0.2 04 06 08 1.1e+00 -2.8e-02 0.05 0.1 015 2.1e01 00e+00 001 0.02 0.03 4.5e-02
— e - ' :
(@) (e ®

1080 s 2160 s 4080 s

-
b o

i
|
- i
T T T
0.0e+00 001 0.02 3.1e-02 0.0e+00 0.005 0.01 18602  0.0e+00 0.005 001 14e-02
|

= D - — |

Nota. La figura representa el perfil de concentracion del trazador
durante su dilucion, en donde (a) representa el perfil en el tiempo igual
a 0 segundos, (b) en el tiempo de 120 segundos, (c) en el tiempo de
480 segundos, (d) en el tiempo de 1080 segundos, (e) en el tiempo de

2160 segundos y (f) en el tiempo de 4080 segundos.

En la figura 50, se observa la manera en la que el trazador se esparce o diluye por todo
el volumen de control, generando un fendmeno dispersivo en todas las direcciones,
también, se puede observar el efecto de la espuma sobre la concentracion del trazador,

generando un perfil de concentracion en la direccion perpendicular a X, en donde se
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evidencia mayor concentracion hacia las paredes del reactor, espacios donde no se

encuentra el medio poroso.

3.3. Validar de forma estadistica el modelo CFD con respecto a los datos

experimentales

3.3.1. Exportar datos de openFoam a Excel

A partir de la ultima simulacion de scalarTransportFoam por medio de openFoam vy el
visualizador paraView fue posible exportar los resultados a una hoja de calculo de Excel,
para lo anterior se seleccionoé la funcion de plotOverLine del visualizador en donde se
traza una linea en el reactor, la cual proporciona los valores de fraccion de trazador (T)
obtenidos, por lo que se fijaron las coordenadas en la salida del reactor, tal como se

muestra en la siguiente figura.
Figura 51
Coordenadas salida del reactor.
= Pproperties (PlotOverLine1) B n

Probe Type | High Resolution Line Source

Line Parameters

Length: 0.0755

v Show Line

Point1 0.089 0.445 -0.005
Point2|0.089 0.4295 -0.005

Nota. La figura representa el uso e implementacién de la
herramienta de plotOverLine en el visualizador paraView, para la
obtencion de una linea de lectura en toda la longitud de la frontera

de salida del reactor.

A partir de lo anterior, se seleccioné la opcion de SpreedSheet view, en la cual se eligio
una resolucion de 100, con el fin de que arrojara 100 datos por intervalo de tiempo, tal
cual como se observa a continuacion, ademas se aclara que el Unico valor necesario

para este estudio es el de la fraccién del trazador (T).
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Figura 52

Herramienta Spreadsheet view.

WITRRT VW

marder View (Compastae)

ihawng FooOme it * Attribate: Pont Data  ~ Prechien:

Bag ChaIt View

Nota. La figura representa el uso e implementacion de la herramienta
de spreadSheetView en el visualizador paraView, para la obtencion de

una hoja de célculo con los datos de la frontera de salida del reactor.

Una vez finalizado lo anterior se exportan lo datos a una carpeta que se creo, la cual se
denomind post processing y se encuentra en el solucionador, en esta se generaron hojas

de calculo con la extension .CSV.

Cada hoja de calculo correspondié a un intervalo de tiempo (punto), dando como
resultado un total de 1080 puntos, como se menciond anteriormente la resolucion para
cada punto es de 100, por lo cual se obtuvieron 100 valores de T para cada tiempo en la
linea de muestreo designada en las coordenadas de la figura 50, y por lo cual se hizo
necesario calcular un valor promedio de cada conjunto de 100 datos obtenidos por
intervalo de tiempo, cabe aclarar que lo previamente explicado se realizé en una hoja de
céalculo del programa de Excel. Finalmente, se organizaron los datos y se continué con

la siguiente actividad del objetivo.

3.3.2.Calcular los valores de E (t), f, 02 y el porcentaje de zonas muertas, mezcla
piston y mezcla no piston

Para el célculo de E (t), t y 02 se sigui6 la metodologia propuesta por Levenspiel en
Tecnologia de trazadores: Modelizacion del flujo de fluidos [71], mientras que, para el

calculo del porcentaje de zonas muertas, mezcla piston y mezcla no piston se opt6 por
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lo expuesto en Tratamiento De Agua Para Consumo Humano Plantas De Filtracion

Réapida Manual Ill: Evaluaciéon De Plantas De Tecnologia Apropiada [72].

Uno de los principales parametros para describir las curvas de trazadores, es t e indica
cuando una curva de trazador pasa por un punto de medicion, localizando asi su "centro
de gravedad" en el tiempo [71], 0 en otras palabras es igual al tiempo de retencion
hidraulico del sistema, Levenspiel utiliza la siguiente ecuacion para el caso de intervalos
de tiempo iguales.

Jptcdt  yec

t=m— SC Ec.32

Donde:

e t: tiempo de retencion.
e {: tiempo.

e C: concentracion.

A partir de la Ec. 32 se calcul6 el tiempo de retencion hidraulico del reactor, el cual fue
112,11 min o 1,86 h, lo cual indica que es el tiempo promedio en que el volumen de

trazador permanece en el reactor, desde la entrada hasta la salida.

Posteriormente, se calculé o2, conocida como la varianza, la cual indica el grado de
dispersion en el tiempo [71], o lo amplia que es la curva, en este caso también se tomé

una ecuaciéon que tuviera en cuenta intervalos de tiempo iguales.

2 _Jo 0, _BPC_ 2 pogg

o'  e—
Jyo cat YC

Con la Ec.33, se obtuvo un valor de varianza de 6447,18 min? o 107,45 h?, el cual
posteriormente permitio calcular el modelo de tanques en serie y determinar la simetria
de la curva de E (t), ademas indico la tendencia de la mezcla a la que el modelo se

acopla, a continuacién, se presenta la ecuacion del modelo de tanques en serie.
2 t
0" =— Ec.34
N

Donde
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e 0°: varianza
e t: tiempo de retencion.

e N: niUmero de tanques en serie.

Con base a la Ec.34, se determind 2 tanques en serie, este valor indica que se tiene
mezcla perfecta, pero como N es mayor 1, también hay presencia de flujo piston, ademas
como N es cercano 1, se espera una curva con asimetria acentuada o con una gran cola,
para comprobar lo anterior es necesario calcular la funciéon E (t), la cual indica la
distribucion del tiempo de residencia, este calculo se realizé mediante las siguientes

ecuaciones.

A=["Cdt=Y,C;-At; Ec.35
E=% Ec36

Donde.

e A: &rea total bajo la curva de concentracion.
e Ati: intervalo de tiempo i.
e Ci: concentracion en tiempo i.

e E: distribucion del tiempo de residencia

En primera instancia se calcul6 el &rea bajo la curva segun la Ec. 35, la cual dio un valor
de 1,373 kg-min/m3, posteriormente se hall el valor de E para cada punto o intervalo de

tiempo segun la Ec.36, tal como se muestra a continuacion.
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Figura 53

Valores de E (t).

Punto t(s) t {min) T Eit)
0 0 0 2580E-21 1,878E-21
1 120 2 2690E-06 1,959E-06
2 240 4 3520E-05 25B3E-05
3 360 6 1,320E-04 9.611E-05
4 480 8 3.340E-04 2432E-04
5 600 10 6,640E-04 4 834E-04
B 720 12 1,130E-03 8.227E-04
7 840 14 1,720E-03 1.252E-03
8 960 16 2410E-03 1.755E-03
9 1080 18 3.,170E-03 2 308E-03
10 1200 20 3,980E-03 2,898E-03
" 1320 22 4 800E-03 3495E-03
12 1440 24 5610E-03 4,085E-03
13 1560 26 6,380E-03 4 B45E-03
14 1680 28 T7.100E-03 5,169E-03
15 1800 30 T,760E-03 5.650E-03
16 1920 32 8,360E-03 6.087E-03
17 2040 34 8,890E-03 6.473E-03
18 2160 36 9,350E-03 6.808E-03
19 2280 38 9,750E-03 7.095E-03
20 2400 40 1,010E-02 7, 354E-03
21 2520 42 1,040E-02 7,572E-03
22 2640 44 1,060E-02 7 ,718E-03
23 2760 46 1,070E-02 7, 791E-03
24 2880 43 1,090E-02 7 936E-03
25 3000 50 1,090E-02 7 93BE-03
26 3120 52 1,100E-02 8.009E-03
27 3240 54 1,100E-02 8.009E-03
28 3360 56 1,100E-02 8,009E-03

Nota. La figura representa los valores obtenidos para la
variable de la curva de distribucion del tiempo de

residencia para el caso de estudio.

Finalmente, se realizd la grafica de la distribucion del tiempo de retencion, la cual

consistié en graficar el tiempo (min) vs E (t), como se muestra en la siguiente figura.
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Figura 54

Grafica de distribucion del tiempo de residencia.
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Nota. La figura representa la grafica obtenida a partir del estudio de la variable de la

distribucién del tiempo de residencia con respecto al tiempo.

Como se observa en la figura 54, la curva se genera de manera temprana, lo que indica
gue hay estancamiento del fluido, ademas hay presencia de una cola muy larga lo que
indica que no hay simetria y segun Levenspiel [71] el comportamiento de la curva es
semejante a una mezcla perfecta, para corroborar lo anterior fue necesario calcular el
porcentaje de mezcla del flujo pistén y no piston (mezcla perfecta), por lo que se uso el
modelo simplificado de la teoria de Wolf-Resnick que se muestra a continuacion.

1
Log[1 = F()] = &= p)‘gem)[ —p(1- m)] Ec.37

Donde.

e - (1): fraccion de la totalidad del trazador que ha salido del reactor.
e p: flujo piston.

e M: espacios muertos.

o t: tiempo

e to: tiempo de retencion hidraulico.
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La Ec. 37 corresponde a la ecuacion de una linea recta, cuyo valor de x corresponde a
© cuando la funcion vale 0 y donde © es el retraso en el flujo por la faccion de flujo piston

(t/to), mientras que la pendiente de la linea recta se expresa en la siguiente ecuacion.

tan(a) = ﬁ Ec.38

to to
De las expresiones anteriores, se deduce las siguientes ecuaciones.

0 tan(a)

p= 0,435+ 6 tan(a) Ec.39

m=1—§ Ec.40

M=1-p Ec.4l

Donde la Ec.39 corresponde al flujo piston, la Ec.40 es el calculo de la zona muerta y la
Ec.41 corresponde al flujo mezclado. A partir de lo anterior, se obtuvieron los siguientes

resultados.

Tabla 11

Resultado Wolf-Resnick

Parametro Valor

Porcentaje flujo piston 35,33%

Porcentaje flujo mezclado | 64,67%

Porcentaje zona muerta -8,39%

Nota. La tabla contiene los valores
obtenidos para los pardmetros de porcentaje
de flujo piston, porcentaje de flujo mezclado
y porcentaje de zonas muertas en el modelo
CFD.
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Como se observa en la tabla 11, el comportamiento de la mezcla del reactor tiende a ser
de flujo mezclado, lo cual indica una operacion ineficiente y por lo cual se debe revisar
las condiciones hidraulicas del equipo, ademas el porcentaje zona de la zona muerta
presenta un valor negativo, lo cual indica que el promedio de las particulas del trazador

permanece mas tiempo que el estimado teorico.

3.3.3.Criterio estadistico del modelo

Teniendo en cuenta los datos hallados por la metodologia CFD y los suministrados por
parte del trabajo de grado “Desarrollo de una propuesta para la produccion de biogas en
un reactor anaerobio de lecho estructurado (ASTBR) para la vereda Calderén, Puerto

27

Boyaca” [42] se planted realizar una comparacion de los datos por medio de un modelo
estadistico, para esta validacion se tomé en cuenta los valores de E (T) o la distribucién
del tiempo de retencion hallados, ya que es la funcién de distribucién mas utilizada en el

analisis de los reactores [73].

Para comenzar, se utilizé el error cuadratico medio (RMSE), el cual mide la cantidad de
error que hay entre dos conjuntos de datos, o sea, compara un valor predicho y un valor
observado o conocido [74], en este caso el valor predicho corresponde al obtenido por
medio de la metodologia CFD (E (t) CFD), mientras que el conocido fue el proporcionado
por el trabajo de grado o en otras palabras el realizado en el laboratorio (E (t) exp). A

continuacion, se proporciona la ecuacién del modelo RMSE.

N —0:)2
RMSE = /M’T‘” Ec.42

Donde.

e Pi: valor predicho.
e Oi: valor conocido.

e N: niumero de datos.

A partir de la Ec.42, se obtuvo un valor RMSE de 1,63E3, lo que nos indica que los datos
no estan dispersos sino hay una similitud entre ellos, cabe aclarar que el modelo sélo
esta teniendo en cuenta el eje Y o sea los valores de E (T), por lo cual el tiempo no

interviene en este estudio, ademas se analizé que las magnitudes de E (T) son muy
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similares entre ellas, por eso es de esperarse que el error sea minimo, para corrobar

dicha informacién se suministra el anexo 3.

Por otro lado, se utilizé otro modelo estadistico, correspondiente al error absoluto medio
(MAE), el cual es la diferencia absoluta entre el valor objetivo y el valor predicho por el
modelo [75].

MAE =~- ¥ |x; — %;| Ec.43
Donde.

e X;: observaciones actuales de la serie.
e X: serie estimada.

e N: nUmero de datos.

Con base a la Ec.43, se obtuvo un valor de MAE de 8,97E, el cual es un puntaje lineal,
gue toma todas las diferencias individuales y las pondera por igual en el promedio el

error, es por esto que no se presenta un error alto.

Vale aclarar que en estos dos modelos (RMSE y MAE) se encuentran algunas
limitaciones, ya que no tiene en cuenta el comportamiento de la variable de estudio, E
(t), durante el tiempo, por ende, el error es una variable aleatoria en donde no se puede

captar todo el comportamiento de la variable de estudio.

Por otro lado, en busqueda de realizar una mejor comparacion entre los datos de E (t) y

teniendo en cuenta el tiempo, se realizo la siguiente grafica.

109



Figura 55

Grafica comparacion distribucion tiempo de retencion.
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Nota. La figura representa la grafica comparativa entre la distribucion de tiempos

de residencia para el modelo CFD y el ensayo experimental.

Como se observa en la figura 55, las curvas presentan una gran diferencia, ya que como
anteriormente se ha explicado la curva del modelo CFD se forma rapidamente, lo que
indicé un comportamiento de mezcla completa, sin embargo, la curva del laboratorio
tiende a ser simétrica y gaussiana con un comportamiento de flujo pistén, cabe
mencionar que en ambos casos visualmente se puede decir que efectivamente
predomina un tipo de flujo, pero hay presencia tanto de flujo piston como de mezcla
completa, ademas se puede observar que a los 56 minutos del modelo CFD sale la mayor
concentracion de trazador o sefial E (t), mientras que a nivel laboratorio la mayor

concentracion o sefal E (t) es a los 574 minutos.

Con base a lo anterior, se compara los parametros cuantitativos que se encuentran en la

siguiente tabla.
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Tabla 12

Parametros ensayo de trazadores experimental y CFD.

Parametro Reactor laboratorio | Reactor CFD
TRH experimental (h) 12,34 1,868
No. Tanques en serie (N) 5,863 1,949
% Flujo piston 89,37% 35,33%
% Mezcla completa 10,63% 64,67%
% Zonas muertas 9,97% -8,39%

Nota. La tabla contiene los valores obtenidos para los parametros de
tiempo de residencia hidraulico, numero de tanques en serie porcentaje de
flujo piston, porcentaje de flujo mezclado y porcentaje de zonas muertas

tanto en el modelo CFD como en el ensayo experimental.

A partir de la tabla 12, se evidencia la diferencia de los valores de TRH experimental
hallados por medio de la técnica CFD y los del reactor del laboratorio, por esto se decidio
realizar el calculo del tiempo de retencion teérico (t) del modelo CFD, para dicho célculo

se utilizé la siguiente ecuacion.
|4
T= ; Ec. 43

Donde.

e V: volumen del equipo (m3).

e v: flujo volumétrico (m?3/s).

Con la Ec.43, el valor de caudal registrado en la tabla 7 (3,6E%® m3min) y las
dimensiones de la figura 12 (3.96E-04 m3), se obtuvo un tiempo de retencioén tedrico de
110,01 min 0 1,83 h, el cual es muy similar al TRH experimental del modelo CFD que se

encuentra en la tabla 12, a partir de lo anterior se concluye que la baja similitud de los
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resultados se debe al volumen, es decir que asumir un modelo bidimensional interfiere

directamente con los resultados de los parametros del ensayo de trazadores.

Por otro lado, al analizar el nimero de tanque en serie se evidencio un nimero mayor en
el ensayo del laboratorio, esto debido a que la curva de E (t) y el porcentaje del
comportamiento de la mezcla, tiende a alejarse de un modelo ideal (mezcla completa),
mientras que en el modelo CFD se obtuvo un valor menor de nimero de tanque es en

serie, debido a que el comportamiento es ideal y se asemeja mas a una mezcla completa.

Con respecto a los porcentajes de flujo piston y mezcla completa se utiliz6 el mismo
modelo de Wolf-Resnick, el cual indica que a mayor porcentaje de flujo pistbn mas
eficiente es el equipo, por lo cual el modelo experimental con un valor de 89,37% es mas
eficiente que el modelo CFD (35,33%). Si se desea mejorar la eficiencia del modelo CFD

se debe hacer una revision de las condiciones hidraulicas e hidrodinamicas del reactor.

Con respecto al céalculo de las zonas muertas se observo un valor negativo para el
modelo CFD, lo cual indica que no se presentan zonas muertas, ademas Levenspiel [69]
afirma que si el tiempo de retencién experimental (tabla 12) es mayor al tiempo de
retencion tedrico (1,83 h) entonces algo en el recipiente esta reteniendo el flujo del

trazador, evidenciando asi el lecho poroso.

Finalmente, la variabilidad que se presenta en los resultados también pudo ser
ocasionada por el factor de Darcy y el valor de difusividad, ya que estos se supusieron,
claramente se tuvo en cuenta lo realizado a nivel laboratorio, pero varios parametros no

fueron medidos y por tal motivo se incrementa el grado de incertidumbre.
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4. CONCLUSIONES
A patrtir de la busqueda bibliografica sobre la metodologia CFD se pudo determinar que
la técnica CFD permite la modelizacion del ensayo de trazadores utilizando diferentes
algoritmos como simple y pimple, en donde se determiné que dentro de los parametros
mas importantes se destaco la clasificacion del flujo y fluido.
En la basqueda bibliografica de los estudios previos realizados en la UAN se obtuvo los
parametros del ensayo de trazadores a comparar, tales como la distribucién del tiempo
de retencidn, el tiempo de retencion, el porcentaje de flujo piston y mezcla completa, el
tiempo que duro el ensayo de trazadores, el trazador que se uso, entre otros. Ademas,
se seleccionaron las dimensiones y el reactor que se iba a proyectar,
La geometria y el mallado del equipo se realiz6 por medio del programa Salome MECA
en donde se opté por proyectar una geometria que Unicamente incluyera la zona en
donde transitaba el fluido, por otro lado, se optd por un mallado bidimensional, uniforme
y tetraédrico, el cual gener6 24490 volumenes de tetraedros.
Se evidencio que, al dividir el modelo en tres fases, yendo desde la mas sencilla a la méas
compleja, se obtuvo un mejor control de las variables criticas de la simulacion, las cuales
fueron el factor de Darcy (1E?7) y el coeficiente de difusion (2,33E10), ademas se
definieron las condiciones de la frontera segun las necesidades de cada fase.
Para la validacion estadistica se utilizo las ecuaciones de error RMSE y MAE, obteniendo
valores de 1,63E%%y 8,97E%4, respectivamente, los cuales Unicamente tienen en cuenta
la variable de distribucion del tiempo de retencion, E (t), mas no tiene en cuenta los
intervalos de tiempo en los que hay una mayor o menor salida de trazador.
El ensayo de trazadores del laboratorio obtuvo un porcentaje de mezcla piston de
89,37%, mientras que el modelo CFD obtuvo un 35,33%, demostrando que el modelo
del laboratorio es mas eficaz. Adicionalmente, el ensayo del laboratorio presenta zonas
muertas con un porcentaje de 9,97% y el modelo CFD no presento dichas zonas.
Asumir un volumen diferente al evaluado a nivel laboratorio, influye en el comportamiento
hidrodinamico del reactor, ya que el tiempo de retencion depende del volumen del
equipo, por ende, asumir que es bidimensional afecta los resultados obtenidos a partir
del ensayo de trazadores.
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ANEXO 1
CASO BASE “CAVITY” DEL SOLUCIONADOR ICOFOAM (FASE 1)

Se involucra un flujo isotérmico e incompresible en un dominio cuadrado bidimensional
[53].

Subdirectorio 0: en este subdirectorio se encontraron los archivos uy p, como se muestra

a continuacion.

Figura 56

Hoja de célculo de velocidad.

FoamFile

version 2.8;

format ascii;

class volvectorField;
object u;

dimensions [6@1-10000];
internalField uniform (0 0 8);
boundaryField

movingWall

type fixedvalue;
value uniform (1 0 0);

}
fixedWalls
{

type noSlip;

frontAndBack

type empty;

Nota. La figura representa la hoja de
calculo de velocidad del caso base
“cavity”, con sus respectivos valores y

condiciones de frontera.

En la figura anterior, se pudo evidenciar que segun la Tabla 1 las dimensiones de la
velocidad son m/s, también se corroboré que el campo interno de velocidad al inicio de

la simulacion tiene un valor uniforme de 0.

Con respecto a las condiciones de frontera, se encontraron tres parches, los cuales
fueron: movingWall, representando la parte superior mévil de la caja y en donde se
establecio un valor del vector de velocidad en el eje x de 1.000 m/s, fixedWalls haciendo
referencia a las paredes fijas y a la base de la cavidad, se establecio de tipo “noSlip” lo

gue implicaba una condicién de valor limite de 0 para la velocidad y frontAndBack
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constituido por la parte frontal y trasera de la figura en dos dimensiones que se establecio

como “empty” o vacio.

Figura 57

Hoja de calculo de presion

cinematica.

version 2.0;

format ascii;

class volscalarfield;
object p;

Jinensions [02-20000];
internalField uniform ©

>oundaryField

novingall

{
type zeroGradient;

}

fixedWalls
{

type zeroGradient;

frontAndBack

type empty;

Nota. La figura representa la hoja de
célculo de presion del caso base
“cavity”, con sus respectivos valores

y condiciones de frontera.

En la figura previa, se pudo observar que las dimensiones de la presion cineméatica segun
la tabla 1 son m?#/s2, cuyo campo interno inicial present6 un valor de 0 al ser un fluido

incompresible.

En cuanto a las condiciones de frontera se definieron como zeroGradient para
movingWall y fixedWalls, lo cual significa que el gradiente normal de presion es cero, en

cuanto a frontAndBack se definié una condicién de vacio al ser una figura en 2D.

e Subdirectorio constant: En esta carpeta se encontraba el archivo transportProperties,
gue para este caso solamente necesitaba la especificacion del valor de la viscosidad

cinematica, como se muestra en la siguiente figura.
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Figura 58

Hoja de célculo de propiedades de transporte.

\
FoamFile

version 2.0;

format ascii;

class dictionary;

location "constant";

object transportProperties;

[ %% % %%k ok kK Kk Ak Rk KA KK KA KRR K KK KKK AR A K * R I/
nu [62-10000]0.01;
[ FEERER AR AR R AR AR AR R AR R AR AR AR AR AR R R AR AR R AR I/

Nota. La figura representa la hoja de calculo de
propiedades de transporte, en donde se asigna el
valor de la viscosidad cinemética del fluido de trabajo.

En la figura anterior, se observo que la viscosidad cinematica es denominada “nu” y tiene
unidades segun la tabla 1 de m?/s. Con el fin de obtener un valor de Reynolds igual a 10,

la viscosidad cinematica es de 0.010 m?/s.

e Subdirectorio system: En este subdirectorio se encontraban los archivos llamados

blockMeshDict, controlDict, fvSchemes y fvSolution.

Se revisaron las hojas correspondientes al blockMeshDict y controlDict, que se muestran

a continuacion.
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Figura 59

Hoja de célculo de controlDict.

location
object

application
startFrom
startTime
stopAt
endTime
deltaT
writeControl
writeInterval
purgelrite

writeFormat

”syﬁtem"f
controlDict;

*******************

icoFoam;
startTime;
0;
endTime;
0.5;
0.005;
timeStep;
203

0;

ascii;

writePrecision 6;
writeCompression off;

timeFormat general;

timePrecision 63

runTimeModifiable true;

Nota. La figura representa la hoja de
calculo de controlDict defi caso base
“cavity”, en donde se asignan los
valores que proporcionan el control

de la simulacion.

De lo previo, se consideraron dentro de los parAmetros mas importantes a tener en
cuenta para la simulacion: el tiempo de inicio o startTime, el intervalo de escritura o

writelnterval, el deltT o saltos de tiempo y el tiempo final o endTime.

Para empezar, se observé que al tiempo inicial se le asigné un valor de 0 s, debido a que
el software interpreta que en el tiempo 0O los valores iniciales para empezar a simular se
encontraban ubicados en el subdirectorio 0, sin embargo, esto no es siempre necesario,
ya que hay sistemas en donde los intervalos de solucién de interés se encuentran

después de transcurrido un tiempo inicial.

El tiempo final se asigno con un valor de 0.5 s, debido a que se trata de un flujo laminar

y este tiempo era suficiente para que el flujo se desarrollara completamente.
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Los intervalos o saltos de tiempo, se calcularon mediante el nimero de Courant (Ec. 23),
para asegurar que esta restriccion se cumpliera, el valor de deltaT se defini6 como 0.005

S.

Por altimo, para asignar el valor del nUmero de intervalos, se tuvo en cuenta la longitud
total del dominio en la direccion Xy Y, y la divisibn que se hizo teniendo en cuenta esta
longitud, la cual fue de 20, valor que se escribe también en la hoja de calculo de

blockMeshDict la cual se explicara en breve.

Figura 60

Hoja de célculo de blockMeshDict.

Nota. La figura representa la hoja de calculo blockMeshDict del

caso base “cavity”.

En Hoja de calculo de blockMeshDict, se hizo la construccion de la geometria y del
mallado por ser un volumen de control sencillo, en esta hoja se ubicaron los vértices que
corresponden a los puntos que delimitan el volumen; los bloques, en donde se asignaron
los vértices que constituyen los cubos que generan la figura y las condiciones de frontera,
las cuales siempre deben tener los mismos nombres a las asignadas en los archivos

ubicados en el subdirectorio O.

Los resultados obtenidos se visualizaron en paraView, obteniendo los siguientes perfiles

que se presentan.
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Figura 61

Comportamiento de presion cinematica y velocidad

caso Cavity.

P um
440400 -2 0 2 480400 00e+0002 04 046 08 10e+00

— —

Nota. La figura representa el perfil de presién y velocidad

para el caso base “cavity”.

El comportamiento evidenciado en la figura se refiere a la velocidad y presion en el
tiempo 0.5s de la simulacion, alli se evidencio que la mayoria de perturbaciones se

encontraban en la parte superior de la cavidad, ya que era en donde habia movimiento

de fluido.
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ANEXO 2
CASO BASE “POROUSBLOCKAGE” DE POROUSSIMPLEFOAM (FASE II)

Este caso presenta una superficie porosa, la cual se define por topoSetDict en el
subdirectorio system y fvOptions en la carpeta constant, que se ilustran a continuacion,

respectivamente.

Figura 62

Hoja de céalculo topoSetDict.

actions
(
// porousBlockage
name porousBlockageCellSet;
type cellset;
action new;
source boxToCell;
sourceInfo
bex (-8.5 -0.5 -1) (8.5 8.5 1);

}

name porousBlockage;
type cellZoneSet;
action new;

source setToCellZone;
sourceInfo

set porousBlockageCellsSet;

Nota. La figura representa la hoja de célculo
topoSetDict, donde se define la zona porosa del

caso base “porousblockage”.

Como se observa en la hoja de calculo topoSetDict, alli se define la zona porosa, por
medio del recurso boxtoCell para designar el volumen y el recurso setToCellZone el cual
agrupa un conjunto de celdas con el propésito de crear una zona sin paredes fisicas,
también se encuentran las coordenadas que delimitan el volumen de control de la

superficie porosa definidas a partir de la geometria.
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Figura 63
Hoja de célculo fvOptions.

porosityl
{
type explicitPorositySource;
active yes;
selectionMode cellzone;
cellZone porousBlockage;
explicitPorositysourceCoeffs
selectionMode cellZone;
cellZone porousBlockage;
type DarcyForchheimer;
// D 100; [/ Very little blockage
J// D 200; [/ Some blockage but steady flow
J// D 500; [/ Slight waviness in the far wake
D 1080; J/ Fully shedding behavior

d  (SD 3D $D);
f (0 8 0);

coordinateSystem

type cartesian;
origin (0 0 8);
coordinateRotation

type axesRotation;
el (0.998 0.061 0);
ez (0.016 -1.000 @);

Nota. La figura representa la hoja de célculo
fvOptions, donde se asigna los valores del
coeficiente Darcy Forcheimer del caso base

“porousblockage”.

En la figura anterior, se observan las propiedades de porosidad, entre las se resalta el
coeficiente de Darcy Forchheimer que permite afiadir una zona de porosidad en el
dominio, en este caso la relacion parabdlica velocidad-presion se desprecia (f=0), por lo
tanto solo se tuvo en cuenta la contribucién de Darcy, la cual tiene en cuenta la relacion
lineal velocidad-caida de presion que define que tan poroso o soélido es el lecho y la

resistencia viscosa de este.

En coordinateSystem se definio en type axesRotation, los componentes del sentido de

flujo del lecho.

A partir de estas dos carpetas se construye el medio poroso, el cual se muestra a

continuacion.
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Figura 64

Medio poroso de caso porousBlockage.

Medio
poroso

Volumen
de control.

Nota. La figura representa la zona porosa dentro del volumen

de control del caso base “porousblockage”.

Se observo la presencia de una zona porosa, la cual no se definié como frontera, ya que
es de tipo cellZone, ésta se encontraba ubicada en la parte izquierda del volumen de
control, produciendo una perturbacion en el sentido del flujo, como se muestra en la

siguiente figura.

Figura 65

Velocidad y presién cinemética de caso porousBlockage.

Medio poroso

UMognitude I
27603 05 1 160400 S aaod o 6% 7501
— — —

Nota. La figura representa el perfil de velocidad y presion cinematica del caso

base “porousblockage”.

A partir de la figura, es posible observar las alteraciones que se produjeron en el flujo por
la presencia de un medio poroso en las variables de velocidad y presion.
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En la velocidad se observa una disminucién de magnitud debido al contacto con el medio,
por otro lado, en la presién se observa un fenébmeno similar, pero en este la magnitud
aumenta, es debido a esto la importancia de realizar un estudio hidrodinamico que

incorpore el medio poroso.
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ANEXO 3
RECOMENDACIONES

Se recomienda realizar la simulacién en un software licenciado con interfaz gréafica para
facilitar la adjudicacion de datos y asi realizar de una manera mas cémoda la proyeccion
de la geometria y malla.

Realizar un modelo CFD en tres dimensiones y realizar el ensayo de trazadores para
comparar los resultados con los obtenidos a nivel experimental.

Disminuir el nUmero de datos asumidos por medio de fichas técnicas y de informacion
gue proporcione el laboratorio.

Realizar el medio poroso por medio de la funcién snappyHexMesh de openFoam.
Acoplar el tubo donde se transporta el trazador a la entrada del reactor, para esto se
sugiere utilizar otro programa para la proyeccion de la geometria.

Normalizar los modelos estadisticos con el fin de poder obtener valores mas acordes a
los obtenidos actualmente.

Realizar el analisis de sensibilidad correspondiente a las variables de coeficiente de
difusion y coeficiente de Darcy, con el fin de observar la variabilidad e incidencia de estos

en los resultados obtenidos.
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