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Resumen

Los reactores de flujo oscilatorio (OBR) son equipos tubulares aptos para el mezclado,
en los que se superpone un flujo neto y un flujo oscilatorio. La velocidad del flujo neto
que atraviesa el tubo es propia de un flujo laminar con muy bajo nimero de Reynolds,
mientras que las velocidades superpuestas por la oscilacién de tipo sinusoidal pueden
ser de hasta tres ordenes de magnitud mayor. Los tubos contienen elementos
insertados que promueven el mezclado radial -tipicamente coronas circulares- y que
proporcionan caracteristicas de flujo pistén (plug flow) a la vez que se alcanzan
tiempos de residencia muy altos.

Una de las técnicas para evaluar el mezclado en este tipo de dispositivo es analizar la
evolucién temporal de la concentracidon de un trazador en la salida de los tubos,
cuando en la entrada se inyecta un pulso de concentracién de los mismos.

Basandose en este procedimiento, en este proyecto se acomete la modelizacion del
transporte de trazadores en un reactor tubular avanzado, entendiéndose estos como
variaciones de las configuraciones clasicas de tubos con coronas circulares: 1) equipos
con placas fijas con flujo oscilatorio anormal; 2) equipos con placas oscilatorias; 3)
equipos con flujo oscilatorio superpuesto con placas oscilatorias.

Se ha observado una pequefia mejora en la utilizacién de un flujo anormal (ABN) con
respecto al flujo clasico (NRM), aunque creemos que ésta no es significativa
comparada con la dificultad de implementar este tipo de flujo en un OBR.

La implementacion de equipos con placas oscilatorias se puede modelizar mediante la
metodologia Moving Reference Frame (MRF) y Malla Deformable (MD). Tras el analisis
se considera que ambas metodologias son equivalentes.

MD presenta la limitacion de utilizar un time-step (paso de tiempo) inferior a la
condicidn CFL a causa de la generacion de celdas de area negativa.

Se observa una gran mejora en la utilizacion de equipos con placas oscilatorias,
obteniéndose curvas RTD mas esbeltas y con menor varianza que en los equipos con
flujo oscilatorio. El movimiento de las placas consigue un buen mezclado sin la
aparicidon de zonas muertas en las que el trazador queda retenido. La implementacién
de equipos con placas oscilatorias y flujo oscilatorio de forma combinada, no mejora el
proceso de mezcla, al generar una mayor dispersién axial.

La principal conclusién que se ha obtenido en este PFC, es la posibilidad de poder
implementar la modelizacion de OBRs con placas mdviles mediante dos metodologias
equivalentes, asi como también la mejora que se obtiene con este tipo de reactores
con respecto a OBRs con flujo oscilatorio.

Palabras clave: OBR, flujo oscilatorio, placas oscilatorias, moving reference frame,
malla deformable, transporte de especies, patréon de flujo, CFD.
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Capitulo 1 : Generalidades reactores de
flujo oscilatorio y objetivos

1.1. Reactores de Flujo oscilatorio

Un reactor de flujo oscilatorio (OBR: Oscillatory Baffled Reactor) [1], [2] consiste en un
conducto liso de seccién transversal circular con deflectores insertados espaciados de
manera equidistante.

Figura 1.1-Forma tipica de un reactor de flujo oscilatorio con diafragmas insertados.

En la Figura 1.1 se muestra la forma tipica de un OBR donde los elementos insertados
son diafragmas con un unico orificio. Son muchos otros elementos los que se pueden
emplear, en la Figura 1.2 se muestran algunos ejemplos.

11
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Figura 1.2-Ejemplo de elementos insertados en OBR

Existen dos variantes de OBR en funcion de cdmo se consigue el flujo oscilatorio (véase
Figura 1.3). Por un lado estan los OBR-MB (Moving Baffles) donde es la estructura de
deflectores insertados la que oscila, provocando el movimiento del fluido. Por otro
lado, los OBR-MF (Moving Fluid), donde se impone directamente al fluido un
movimiento oscilatorio mediante, por ejemplo, un pistédn en uno de los extremos del

conducto.

Figura 1.3-A la izquierda OBR con deflectores fijos, a la derecha OBR con deflectores méviles

12
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La periodicidad geométrica que existe en direccidn longitudinal del reactor permite
definir lo que llamamos “paso” del reactor, como la regién de longitud L encerrada
entre dos deflectores consecutivos. Un OBR a escala industrial puede contener cientos
de pasos (véase Figura 1.5).

L
X0 Xy I -
u —> i 3
— — N n
v v ol

Figura 1.4- Parametros de caracterizacion del flujo oscilatorio. lzquierda, flujo oscilatorio puro (POF). Derecha,
flujo oscilatorio con orificios deflectores (OBF).

En el caso de un OBR con flujo oscilatorio, el flujo que circula por el interior del reactor
estd compuesto por un flujo neto, caracterizado por una velocidad constante a lo largo
del tiempo y un bajo nimero de Reynolds, sobre el que se superpone un flujo
oscilatorio, cuya velocidad sigue una ley sinusoidal con el tiempo [3] (Figura 1.4).

AL e L—J

Figura 1.5-OBR a escala industrial, formado por cientos de pasos.

El objetivo de los deflectores, o elementos insertados, es favorecer un mejor mezclado
en el interior del reactor con la estrangulacion y relajacién de la seccién del tubo que
genera vortices en las proximidades de los deflectores [1].

13
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1.2. Mecanismos de mezcla

Los OBR se emplean como método de mezclado y tienen una aplicacién en una amplia
variedad de campos.

Los vértices que se generan aguas abajo de cada deflector, interaccionan de forma
compleja con el flujo reverso que se origina debido a la oscilacién. En la Figura 1.6
puede apreciarse este mecanismo de mezcla dando lugar a un buen mezclado radial en
la regidon entre deflectores. Por otro lado, el flujo oscilatorio es el encargado de
controlar el mezclado axial y, a su vez, este se controla mediante la variacién de la
frecuencia y la amplitud de la oscilacién. Por tanto, el mezclado es independiente del
flujo neto. La naturaleza del flujo es turbulenta a pesar de que el flujo neto sea
laminar. Esta es una de las caracteristicas de los OBR que los distingue de los
mezcladores estaticos en los que la mezcla si que esta afectada por el flujo neto.

I

Figura 1.6-Caso real a la izquierda y simulacién por CFD Figura 1.7-Vorticidades generadas por los
a la derecha deflectores con el flujo oscilatorio

Figura 1.8-Visualizacién del mecanismo de mezcla. Sin oscilacion (a). Comienzo de la oscilacion (b). Tras un ciclo
completo de oscilacion (c). Tras varios ciclos completos de oscilacién (d).
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En la Figura 1.8 se puede observar los diferentes vortices de velocidad que se genera al
cambiar de sentido la direccién del flujo. Estos vortices se van generando de forma
repetitiva en cada ciclo y paso de tiempo.

1.3. Nuameros adimensionales que caracterizan el flujo

El nimero adimensional cldsico para caracterizar un flujo en un tubo es el conocido
numero de Reynolds [4], y se define como la relacion entre los términos convectivos y
los términos viscosos del flujo.
_ PunetD

U

Re

Donde D es el didametro del tubo, u la viscosidad dindmica del fluido y u,,; la velocidad
media del flujo.

Cuando el movimiento oscilatorio se superpone sobre el flujo neto, es necesario de
otro nimero adimensional que caracterice el flujo, y éste es el nimero de Reynolds
oscilatorio, que se define como:

_ 2mfxopD
U

€o

donde fy x, son la frecuencia y la amplitud del movimiento respectivamente y D es el
diametro del conducto.

Otro parametro importante es el nimero de Strouhal, que se define como:

D

St =
41 - X

gue describe el efecto de la amplitud de la oscilacion.

1.4. Caracteristicas del flujo "Piston" o "Plug Flow"

Ademas de los flujos laminar y turbulento, se puede reconocer el flujo pistdn como un
flujo caracteristico. Para describirlo estudiaremos los diferentes tipos de flujos que se
pueden dar en un tubo [5] .

15
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En la Figura 1.9 se muestran los perfiles de velocidad para un régimen laminar,
turbulento y en flujo pistén.

u
u ‘ - ;j I .
I | ¥ ef | =
r J Z :j -
| — —
———————
-
Laminar flow Turbulent flow Plug flow

Figura 1.9- Perfil de velocidad en flujo laminar, turbulento y piston.

En flujo laminar, la velocidad en el centro del tubo es igual a la velocidad en la entrada,
mientras que la velocidad en la proximidad de las pareces tiende a cero, formandose
un perfil de velocidad parabdlico. Como consecuencia de este perfil de velocidades el
tiempo se residencia de las diferentes particulas en el interior del tubo serd diferente.

En el flujo turbulento, el perfil de velocidades es mds aplanado que en régimen
laminar, sin embargo, todavia hay una subcapa laminar en las zonas mas préoximas a la
pared. Para un fluido dado (p y u) y didmetro del tubo (D), el criterio principal que
separan el régimen laminar del turbulento es el nUmero de Reynolds Re,,.

En el flujo piston (plug flow), todas las componentes de velocidad en el tubo son
iguales a la velocidad en la entrada, por lo que no hay gradiente de velocidad en la
direccién radial, lo que indica una mezcla completa a través del tubo. Debido al perfil
de velocidad, todos los elementos del fluido que viajen a través del recipiente tendran
un tiempo de residencia igual. Esta definicion es una idealizacién del flujo puramente
turbulento.

El flujo pistén es un flujo que satisface los siguientes criterios:

-El perfil de velocidad en la direccion del flujo (axial) es plana u, = u
-No hay mezclado en la direccién axial.

-Hay un completo mezclado en la direccién radial.

Fundamentalmente, cualquier sistema de flujo pistdon estd compuesto por dos
componentes esenciales a) una configuracién tubular y b) un flujo neto.

16
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1.5. ¢Como puede evaluarse el flujo piston?

El flujo piston es mas facil de identificar que de definir, y el método mas utilizado es el
uso de un trazador [5]. En un reactor tubular, un trazador ( por ejemplo, NaCl o
KNO,) con una concentracion y densidad conocida es inyectado en un punto del
reactor. Aguas abajo de la inyeccién se registra la concentracién de trazador en
funcion del tiempo obteniéndose las curvas de concentracion en funcion del tiempo
(Figura 1.10).

C C C C
L { e t
Tracer Probe 1 Probe 2 Probe N
. - I- L I
L -l -

Figura 1.10- Ensayo para medir el flujo piston

Adimensionalizando estas curvas podemos evaluar la aparicién o no del flujo pistén.
En la Figura 1.11 se representan distintas curvas adimensionales de tiempo de
residencia. Dependiendo de la forma que adoptan las curvas, se puede evaluar el
mezclado.

Las diferentes curvas siguen una distribucion Gaussiana con mayor o menor desviacion
tipica, y con una media mas o menos centrada en 6=1.

La curva de tiempos de residencia que describiria un plug flow de forma ideal, seria
aquella que se encuentra centrada perfectamente en ©=1 y su desviacién tipica es
minima.

17
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2.0 T -
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Figura 1.11-Curvas adimensionales para estudiar el tiempo de residencia

1.6. Métodos utilizados para estudiar la bondad del mezclado

Los métodos utilizados para estudiar la bondad del mezclado son muy variados. A
continuacion se muestra un resumen de los mas utilizados para finalmente centrarnos
en el método utilizado en este PFC, el de Distribucidon de tiempos de residencia.

1.6.1. Proporcion de velocidad axial a transversal

Este método utilizado por Mikko Manninen y Xiong-Wei Ni [6] estd planteado para
analizar la bondad del mezclado en un OBR-MF, aunque en este caso, con un flujo
oscilatorio puro. Como se expone en este PFC, para bajos numeros de Reynolds, el
flujo sigue un patrén ordenado y la velocidad transversal es Unicamente radial. Sin
embargo, al pasar al régimen turbulento aparece una notable componente tangencial
y se forman torbellinos irregulares.

La proporcién de velocidad axial a transversal tiene en cuenta este efecto y se define
como:

Yilws axiat| - Vi

Zi |ui,transversal | : Vi

R, ) =

18
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donde V; es el volumen de la celda computacional y la velocidad transversal se define

— / 2 2
U transversal = uy +uz

Puesto que R, (t) depende del tiempo, habra que realizar un promediado temporal de

como

los valores obtenidos.

El ratio R, describe el transporte efectivo de la componente axial oscilatoria a la
direccidon transversal. Instantaneamente, R, puede tomar valores elevados, por
ejemplo cuando se alcanza una alta velocidad en la seccion de los deflectores. Sin
embargo, la calidad general de la mezcla puede ser buena si R, toma valores bajos en
otros instantes de tiempo.

1.6.2. Tasa de estiramiento y giro

Mackley y Neves-Saraiva [7] [8] emplean este método en su trabajo. Consiste en
partir de una disposicién inicial de las particulas y definir segmentos entre las mismas
con una longitud y orientacién iniciales. Posteriormente se estudia el alargamiento y
giro de dichos segmentos debido al campo de velocidades. Este estudio se realiza
resolviendo las ecuaciones de alargamiento y velocidad de rotacién que se muestran a
continuacion:

d(Inl) . ov . Jv Jdu ) Ju
It = sin 9-@+51n9-c050-(a+@)+c05 H-a
do L, v dv Jdu ., Ou
E=sm 9'a+51n9'C059'(@—a)—51n @

1.6.3. Dispersion axial

Este método también es empleado por Mikko Manninen y Xiong-Wei, Ni [6]. El
método consiste en inyectar un trazador en cierto punto del OBR y estudiar la
dispersion del mismo a lo largo del reactor. Los autores buscan una distribucién
Gaussiana segun la coordenada axial.

Se trabaja con un modelo unidimensional convectivo-difusivo en un conducto para la
concentracion de especies, C
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donde x es la coordenada axial, u,,; es la velocidad axial media en el conductoy D, es
el coeficiente de dispersion que es una medida del grado de mezclado axial. Este
coeficiente de dispersion depende de la frecuencia y amplitud de oscilacién asi como
de la geometria del reactor y de las propiedades del flujo y del fluido.

1.6.4. Distribucion de tiempos de residencia (RTD)

Autores como Anh N. Phan y Adam P. Harvey [9] han trabajado con este método. De
entre los métodos mencionados hasta ahora, RTD va a ser el método empleado en
este PFC.

La distribucion de tiempos de residencia (RTD: Residence Time Distribution) de un
reactor quimico, es una distribucion de probabilidad que describe la cantidad de
tiempo que un elemento diferencial de un fluido puede pasar dentro de un reactor. La
RTD se utiliza para caracterizar el mezclado y el flujo dentro de un reactor.

La distribucién de tiempos de residencia viene representada por una distribucion de
edad de salida, E(t), que mide el tiempo que las diferentes fracciones de “elemento
fluido” permanecen dentro del reactor (macromixing). Esta distribucion no da

informacién sobre el mezclado a nivel molecular (micromixing).

La funcién de edad de salida, E(t), estd normalizada y se define matematicamente:
f E(t)dt =1
0
El tiempo de residencia promedio se calcula con la siguiente ecuacién:
T = j t.E(t)dt
0

Si no hay zonas muertas dentro del reactor, entonces 7 sera igual al tiempo hidraulico
de residencia Th, que se obtiene de dividir el volumen del reactor (V) entre el caudal
de entrada del fluido (Q).
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Otros estadisticos descriptivos pueden proveer informacién sobre la conducta de la
funcién E(t). Por ejemplo, el segundo momento central, la varianza (¢?), indica el
grado de dispersién respecto de la media.

oo

o? =f (t —1)%2. E(t)dt

El tercer momento central indica el grado de asimetria de la distribucién E(t) y el
cuarto momento central indica el grado de curtosis presente.

1.7. Determinaciéon de la distribucion de tiempos de residencia
(RTD)

La curva RTD se mide introduciendo un trazador no reactivo dentro del sistema a una
cierta distancia de la entrada. La concentracién del trazador va cambiando a lo largo
del reactor y su respuesta se encuentra con la medicidn de la concentracidon del
trazador a la salida (la introduccion del trazador no debe modificar las condiciones
hidrodinamicas).

Dependiendo del proceso, se pueden utilizar trazadores cuya propiedad a medir es la
conductividad, la absorcién de la luz, la concentracion de un determinado catién, o la
radioactividad. Por esto, dependiendo del trazador utilizado, se utilizan diferentes
técnicas experimentales. Entre los factores que deben ser considerados para la
seleccion del trazador para una determinada aplicacion se puede mencionar:

- Disponibilidad del trazador

- Equipo de deteccién

- Limite de deteccidn a baja concentracion

- Propiedades fisicas similares a las del material que se transporta (densidad,
viscosidad)

- No debe reaccionar quimicamente

- No debe absorberse en las paredes del reactor o en las particulas

En general, la inyeccién del trazador se hace mediante una funcién pulso o una funcién
escalon. Es posible usar otras funciones pero se requiere mas calculos para dar sentido
a los resultados que da la curva RTD.
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Experimento en pulso
Este método requiere la introduccién de un volumen muy pequefio de trazador en el

interior del reactor, tal que su funcidn se aproxime a la funcién Delta de Dirac (ver Figura
1.12).

A Sefial de entrada en impulso ideal

Sefial de salida del trazador o curva C

Figura 1.12-Experimento en pulso

Debido a que una funcidn infinitamente corta no puede ser producida, esta suele ser
producida de tal modo que sea mucho mas pequeiia que el tiempo de residencia del
recipiente. Si una masa del trazador, M, es introducida dentro del recipiente de volumen V
y tiene un tiempo de residencia esperado 7, la funcién de edad de salida, E(t), toma la

forma:

40)

O wa

Donde C(t) se define como la concentracion de trazador medida a la salida del reactor con

un tiempo de residencia t.
De este modo, para la inyeccién en pulso, las ecuaciones antes planteadas quedan como:

J, tc(tdt

r:fo t.E(t)dt = fooo Ot

J, t—D2c(t)dt
J, c(eyat

o’ = Joo(t — 12 E(t)dt =
0

De forma discreta las ecuaciones adimensionales toman la siguiente forma:
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Tiempo adimensional

Tiempo de residencia medio
i tiGAL;
2i CiAL;

donde C; es la concentracidn de trazador en el tiempo t; y At; es el intervalo entre dos
medidas.

i

E(6) =1E(t) = Tm

a(t)®  Xi(t; —1)?E(t)At;

2
o(B0)” = 2 2

La curva de tiempos de residencia (RTD) juega un papel importante en la
caracterizacion de un reactor, ya que refleja las condiciones de mezclado dentro de él.
Estas curvas RTD pueden variar desde distribuciones muy estrechas y simétricas donde
hay una considerable mezcla en sentido radial (flujo pistén), hasta, en el otro extremo,
curvas anchas y asimétricas con largas colas, donde el mezclado radial es pobre.

Una curva estrecha sera normalmente preferible para reactores de flujo oscilatorio y
por lo tanto una menor varianza sera la deseada.

El conocimiento del comportamiento del fluido dentro del reactor es muy importante,
porque uno de los factores no controlables al momento de hacer el escalamiento de
un disefio es la no idealidad del flujo, por tanto el desconocimiento del patrén de flujo
puede conducir a grandes errores, sin embargo, un completo estudio acerca del flujo
seria demasiado complejo. En muchos casos, no es necesario tener tanta informacién,
tan solo es necesario conocer cuanto tiempo permanece cada molécula dentro del
recipiente, o lo que es lo mismo, la distribucion de tiempos de residencia del fluido.

1.8. Ley de Fick

La ecuacion tedrica que gobierna la distribucién de trazador viene dada por la Ley de
Fick [5]:
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dc D d%c U dc
ot 0x? dx

Ecuacion en la que se considera el eje ‘X’ como eje del movimiento y ‘C’ la
concentracion del trazador la cual es funcidn del tiempo y la posiciéon C=C(x,t).

‘D’ es el coeficiente de dispersion longitudinal (no tiene el mismo valor que el
coeficiente de dispersion D. definido anteriormente en el apartado 1.6.3), por tanto el
primer término de esta ecuacién representa la dispersién del trazador en el flujo
principal. Evidentemente la dispersién se produce tanto en la direccion del
movimiento general del flujo como en direccion perpendicular a este, pero el orden de
magnitud de esta ultima es bastante inferior al que hay en direccién longitudinal por
tanto no se tendra en cuenta. El segundo miembro es el término convectivo, donde ‘U’
es la velocidad promedio.

De esta ecuacion se desprende que el flujo puede ser de varios tipos:

1- Puramente dispersivo.
2- Puramente convectivo.

3- Mezcla entre dispersion y conveccion.

Un ejemplo de las curvas que se pueden obtener en el caso dispersivo al inyectar el
trazador se muestra en la figura.

d—-input Measurement
point

Figura 1.13-Evolucién de la concentracion del trazador

En la Figura 1.13 se puede observar donde se introduce un diferencial de volumen en
un instante de tiempo (8§ — input ) y qué curvas de fraccion masica del trazador se
obtienen para diferentes distancias respecto al punto de inyeccién. Como se aprecia
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siguen una distribucién Gaussiana y a mayor distancia respecto al punto de inyeccién
se puede ver una mayor dispersion.

1.9. Ventajas, limitaciones y algunas aplicaciones

Los reactores de flujo oscilatorio presentan grandes ventajas en comparacion con los
reactores de agitacion tradicionales:

- Tiempo de reaccidon mas corto, debido a un mejor mezclado. Esto permite producir
mayores volimenes de producto en menor tiempo.

- Mejora la transferencia de calor.

- Reduce el consumo de energia y por tanto los costes de funcionamiento.

- Disefio compacto que reduce el espacio necesario para su instalacion.

- Velocidades del flujo lentas, al contrario que las grandes velocidades superficiales que
necesitan los reactores de agitadores convencionales para realizar el mezclado con
eficacia.

- Mayor control de la reaccién, modificando las condiciones del flujo oscilatorio y la
geometria de los elementos insertados.

También hay que tener en cuenta ciertas limitaciones:

- Si en la reaccidn participa un gas, éste tendra una capacidad limite en torno al 15% ya
que los gases amortiguan la propagacion de la oscilacién perdiendo efectividad en la
mezcla y la reaccién.

- La viscosidad, a partir de ciertos valores, puede ser otro problema ya que reduce la
eficiencia del mezclado. Una opcidn seria aumentar la temperatura de trabajo para
reducir la viscosidad, aunque esto dependerd de las caracteristicas de la reaccidn
buscada.

En cuanto a las aplicaciones encontramos que estos reactores se utilizan en las
industrias quimica, farmacéutica y bioquimica. Algunas de estas aplicaciones son
polimerizacién, fermentacion, sintesis organica etc.

Una importante aplicacion es la fabricacion de polimeros mediante la polimerizacién
por suspension. En este proceso se mezcla una fase acuosa, generalmente agua, con
una cierta cantidad de mondmero insoluble, dando lugar a la formacién de gotas de
mondmero en la fase acuosa. El OBR permite obtener una distribucién adecuada vy
uniforme del tamafio de las particulas de polimero a través del control de las

25



Andlisis numérico de la distribucidn del tiempo de residencia en tipologias avanzadas
de mezcladores tubulares

condiciones de mezcla, especialmente de la temperatura, asi como evitar la fusion de
las gotas de mondmero durante la reaccién. Con esta técnica se producen polimeros
como el cloruro de polivinilo o el poliestireno.

Una de las aplicaciones mas atractivas para los reactores de flujo oscilatorio es la
produccién de biocarburantes. El empleo de reactores tipo tanque de agitacién es una
tecnologia suficientemente conocida, y cuya eficiencia es ya dificilmente mejorable.
Por ello se trabaja actualmente en el desarrollo de reactores intensificados: reactores
estaticos, reactores con micro-canales, reactores con cavitacion, reactores rotativos y
reactores de flujo oscilatorio. Estas nuevas tecnologias permitiran aumentar la
competitividad de las instalaciones de produccidén de biodiesel.

1.10.  Tubo liso sin diafragmas (Re,=230)

Para demostrar la ventaja que supone un OBR con flujo oscilatorio o diafragmas
moviles frente a un reactor de tubo liso sin diafragmas vamos a hacer un estudio del
flujo en estas condiciones.

Se inyectard un impulso de trazador en un tubo liso sin diafragmas, con una velocidad
uniforme en la entrada (ver Figura 1.14) con un Re,=230.

Un

Figura 1.14- Inyeccién impulso en tubo liso sin diafragmas

En la Figura (1.15) se puede visualizar la velocidad en cada regién del tubo asi como
también el perfil de velocidad en una seccién (ver Figura 1.16).
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axial-velocity: 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005 0006 0.007 0.008 0008 001 0011 0012 0013 0014 0015 0.016 0.017
Figura 1.15- Velocidad axial en las regiones del tubo liso sin diafragmas Re=230.
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Figura 1.16- Perfil de velocidad en una seccidn del tubo liso sin diafragmas Re=230

El perfil de velocidad de la Figura 1.16 es de tipo parabdlico al encontrarnos a bajos
regimenes de niumero de Reynolds. La velocidad del flujo en las proximidades de la
pared es nula, mientras que la velocidad en la zona central es maxima. Al inyectar un
trazador como se muestra en la Figura (1.17), éste se desplaza con una velocidad
diferente dependiendo de la zona en la que se encuentre. Las particulas mas préximas
a la pared, se moverdn con una velocidad inferior que las que se encuentran en la zona
central. Esto provoca tiempos de residencia muy amplios, obteniendo curvas RTD
anchas, asimétricas y con largas colas.

Lo conveniente es que toda la especie inyectada se desplazara con una misma
velocidad, para que de este modo el tiempo de residencia en el interior del reactor
fuera el mismo.
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Figura 1.17- Inyeccion de trazador en un tubo liso sin diafragmas Re=230

1.11. Tubo liso sin diafragmas (Re,=10000)

Ahora pasamos a estudiar cdmo se comporta el transporte de un trazador en un tubo
liso sin diafragmas, pero con alto numero de Reynolds (Ren=10000), encontrdndonos
por tanto en un régimen turbulento.

Para altos nimero de Reynolds (régimen turbulento), el perfil de velocidad que se
obtiene en una seccién es mas plano (ver Figura 1.19), que en régimen laminar. Esto
permitiria que el tiempo de residencia de las particulas inyectadas fuera casi el mismo,
pero a costa de necesitar tubos muy largos, ya que al aumentar el caudal necesitamos
mas longitud de tubo para conseguir el tiempo necesario para que se alcance la
reaccion.
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axial-velocity: 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05
Figura 1.18- Velocidad en las regiones del tubo liso sin diafragmas Re=10000
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Figura 1.19- Perfil de velocidad en una seccidn del tubo liso sin diafragmas Re=10000

En la Figura 1.20 se muestra cdmo se transporta el trazador inyectado en un tubo liso
con un alto numero de Reynolds (Ren=10000), y por lo tanto en régimen turbulento.

La especie avanza segun un frente plano sin mezclado radial, en las zonas mas
préximas a la pared aparece el fendmeno de la capa limite en el que la especie avanza
con mas lentitud.
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Figura 1.20- Inyeccidn de trazador en un tubo liso sin diafragmas Re=10000

1.12. Objetivos

Los objetivos que se plantean para este proyecto son:

a) Desarrollar un modelo numérico 2D axisimétrico en Fluent, destinado a
resolver el problema de inyeccion de trazadores en reactores de flujo
oscilatorio (mezcladores tubulares) de geometria clasica.

b) Implementar la condicion de contorno de oscilacion "normal" (Normal
oscillatory conditions) y "anormal" (Abnormal oscillatory conditions) del gasto
masico en el modelo desarrollado en el punto a)

c) Evaluar la distribucion del tiempo de residencia en mezcladores tubulares con
condiciones oscilatorias normales y anormales.

3
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d) Modelizar en Fluent la inyecciéon de trazadores en mezcladores tubulares de
placas oscilatorias con la metodologia de Moving Reference Frame y Malla
Deformable.

e) Evaluar la distribucién del tiempo de residencia en mezcladores tubulares de
placas oscilatorias y comparar si la metodologia Moving Reference Frame y
Malla Deformable son equivalentes.

f) Comparar la distribucién de tiempo de residencia en los dos reactores
estudiados; OBR-MB (moving baffles) y OBR-MF (moving fluid)

1.13. Definicion del problema

Los reactores de flujo oscilatorio (OBR) son equipos tubulares aptos para el mezclado
intensivo, en los que se superpone un flujo neto y un flujo oscilatorio. Los tubos
contienen elementos insertados que promueven el mezclado radial -tipicamente
coronas circulares- y que proporcionan caracteristicas de flujo piston (plug flow) a la
vez que se alcanzan tiempos de residencia muy altos.

La ventaja que supone el flujo pistdn, frente a un flujo laminar, esta presente en el
tiempo de residencia de las sustancias a reaccionar. Un flujo laminar con bajo nimero
de Reynolds, supone un perfil de velocidades parabdlico, implicando que las particulas
gue estén mas préoximas a la pared viajaran mas lentas que aquellas que se encuentren
en la zona central. Tiempos de residencia distintos para diferentes particulas puede
suponer la creacién de productos secundarios no deseados en la reaccién, asi como
también partes fluidas que no tengan suficiente tiempo para reaccionar.

Una solucién que podria ser planteada seria aumentar el nimero de Reynolds, para de
este modo, conseguir un perfil mas plano tipico en régimen turbulento, pero esto
implicaria tubos muy largos para satisfacer un tiempo minimo necesario para que se
produzca la reaccion.

Todo lo expuesto anteriormente motiva el estudio de un OBR con diferentes tipologias
para alcanzar un flujo con caracteristicas de flujo pistén (plug flow).
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En este trabajo se presenta el estudio CFD del proceso de mezclado de un OBR con
deflectores fijos (OBR-MF) y deflectores mdviles (OBR-MB). El proceso de mezclado se
va a estudiar mediante la inyeccion instantanea de un pequefio volumen de trazador.
La distribucidn de dicho trazador se analizara en funcién del tiempo en una posicion
axial determinada, tal y como se hace en el ensayo experimental en pulso.
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Capitulo 2 : Metodologia de simulacidon
numeérica

2.1. Transporte de especies en Fluent

En este capitulo se va a comentar qué ajustes hay que realizar en Fluent [10] para
conseguir simular el ensayo de transporte de especies.

2.1.1. Definicion de la zona de inyeccidon en Gambit

No vamos a entrar en profundidad en el Preprocesado (Gambit) [11], ya que la
generacioén de la geometria y el mallado queda explicado en otros PFC anteriores [12],
pero si es importante mencionar cdmo crear un paso del reactor que contenga un
volumen para la posterior inyeccién de un trazador.

Se ha decidido que el trazador se inyectara en el orificio del deflector ( otra posibilidad

seria inyectarlo entre dos diafragmas). Para definir esta zona se hara uso de Gambit
una vez que ya esté definida la geometria y la malla (ver Figura 2.1).
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Figura 2.1-Mallado de un paso del reactor creado en Gambit.

Una vez creado un paso del reactor, solo tenemos que indicar donde se encontrara la
zona en la que se inyectard la especie. Para ello utilizaremos el mend Operation >
Zones > Specify Continuun Types.

- Seleccionaremos la pestaiia Add para aiadir.

-Pondremos el nombre de la especie, en nuestro caso "trazador".
-El tipo sera Fluid.

-Seleccionaremos en Entity la zona en la que serd inyectada.

Face List {Multiple)

Awvailable Picked

face.l ——ea
face 3
faced
face B

Pooo

All-=

ik b

<-4l

Mo filter | Close |

Figura 2.2-Seleccion de la zona en la que sera inyectada la especie.

Y finalmente se debe exportar el archivo como un archivo mesh, para ser reconocido
por Fluent. File > Export (Export 2-D(X-Y) Mesh)
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2.1.2. Importacion a Fluent y creacion del reactor

Una vez que ya se ha realizado el modelo geométrico de un paso del reactor y lo
hemos mallado en Gambit pasaré a explicar como se importa la malla a Fluent y cdmo
disefiamos el reactor completo [13].

Para importar la malla File > Import > GAMBIT Yy seleccionamos el archivo (.msh).

Nuestro reactor estara formado por una serie de pasos dependiendo de la longitud de
éste, por lo que el primer paso sera ir pegando pasos hasta conseguir la geometria
deseada. Para ello hay que ir desplazando las mallas ya cargadas en Fluent, pues éste
carga las nuevas mallas con las mismas coordenadas que fueron creadas en Gambit, es
decir, para nuestro caso creadas con origen en el punto (0, 0, 0).

Desplazaremos la malla de modo que al cargar la nueva tengan una cara coincidente
(Figura 2.3).

Grid > Translate

| Translate Grid

Translation Offsets
X [m] |ﬂ7
Y [m] |B7
Domain Extents
¥min [m] lﬂ— ¥max [m] IF
Yminm[g— Ymaximfiz5

Translale| Close ‘ Help |

Figura 2.3-Translate Grid

En este caso la ventana nos informa de que nuestro modelo tiene una longitud de
37.5m y anchura de 12.5m estando centrado en (0,0). Por lo que tendremos que
trasladar la malla 37.5m hacia la derecha, para ello escribiremos en Translation Offsets
X=37.5my pulsar el Translate.

Nota: Trabajaremos con longitudes en metros y posteriormente lo escalaremos a
milimetros.

Una vez desplazada la malla introduciremos un nuevo paso: Grid > Zone > Apdend
Case File
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A continuacién tendremos que ir uniendo las diferentes caras coincidentes de las
mallas que hemos ido cargando para que Fluent considere que tenemos un Unico caso
sin discontinuidades. Para ello utilizamos la herramienta Fuse, donde indicamos las dos
secciones, coincidentes que queramos unir.

Grid > Fuse

B! Fuse Face Zones

Zones ﬂi
eje a
eje:008

inlet

outlet

wall v

Tolerance
‘n. [

| Cluse| Help‘

Figura 2.4-Fuse Face Zones

Para saber qué zonas tenemos que fusionar podremos hacer uso de la opcidn Display >
Grid y buscar que superficies tienen que unirse.

Deberemos seguir estos pasos hasta conseguir el reactor con la longitud adecuada.
Por defecto, Fluent carga la malla en metros, por lo que tenemos que indicar la unidad
en la que fue creada la malla, para tener la escala adecuada. En nuestro caso

milimetros.
Grid > Scale
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= Scale Grid

Scale Factors Unit Conversion

X|e.am Grid Was Created In m v|
Y o081 Change Length Units |

Domain Extents

¥min [m) |n Xmax [m] |u5 8e
Ymin (m) [ Ymax [m] 125
Scale | Unscale Close | Help

Figura 2.5-Scale Grid

Seleccionando mm en Grid Was Created In y pulsando a Scale nuestro modelo tendrd
tamafio en milimetros.

Por ultimo guardamos el caso que hemos creado en File > Write > Case.

2.1.3. Modelado del transporte de especies

A continuacién se configurard en Fluent las opciones necesarias para modelar el caso
de estudio de transporte de especies.

Define > Models > Species > Transport & Reaction

Despliega la ventana siguiente:
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= Species Model
Model Mixture Properties

O Off Mixture Material

* Species Transport F o - View...

= mixture-template J Iew

05 Number of Yolumetric Species |3

~

~
Reactions

[ Yolumetric
Options

v Inlet Diffusion

v Diffusion Energy Source

[ Full Multicomponent Diffusion
[ Thermal Diffusion

oK | Apply| Can[:t:l| HE||J|

Figura 2.6-Definicion del modelo Transporte de especies.

1. Se hade seleccionar en el recuadro Model la opcidn Species Trasport.

2. No habra reacciones ya que tanto el fluido principal como el trazador
seran agua liquida, por lo que en el recuadro Reactions no se marcarad la
pestaiia Volumetric.

3. En el recuadro Options se ha de marcar Inlet Diffusion para simular una
difusidon molecular ya desde la entrada del fluido. También se activard la

opcion Diffusion Energy Source.

4. Tras pulsar en Apply saldra una ventana que informa de que hay nuevas
opciones y materiales disponibles.

Ahora estamos en disposiciéon de definir los dos fluidos que van a participar en el caso:
flujo principal y trazador, mediante la opcion Materials.

1. Define > Materials
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= Materials
Name Material Type Order Materials By
|mixture—template| ‘mixture ~|| & Name

. . i
Chemical Formula Fluent Mixture Materials Chemical Formula
| \mixture-template j Fluent Database...

User-Defined Database...

‘I’IDI’IB J

Mixture Species ‘names j Edit... w
|

Density (kg/m3) ‘vuIume-weighted-mixing-law j

|

Cp lifkg-K) ‘mixing-mw jQ
| |

Thermal Conductivity fw/im-K] ‘massweightﬂd‘"‘i"ing"a"‘ jQ
| ~

Change{Create | Delete | Close | Help |

Properties

Figura 2.7-Definicidn de las propiedades y del tipo de material fluido

2. Ahora se ha de afiadir el agua desde Fluent Database, pinchando en ese
botén se desplegard otra ventana donde se buscara water-liquid

(h20 <I>)
Fluent Fluid Materials E| =| Material Type
vinyltrichlorosilane [sicl3chZch] A |fluid j
vinylidene-chloride [ch2ccl2

Order Materials By

water-vapor [hZ2o] * Mame
wood-volatiles [wood_vol]

" Chemical Formula

< >

Figura 2.8-Seleccion para copiar las propiedades del material.

3. Pulsa en Copy para copiar las propiedades del material a la ventana
anterior.

Las propiedades que debe poseer el fluido seran las siguientes:
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Name Material Type Order Materials By
|water—liquid |f|ui|:| ~| | * Name

- n
Chemical Formula Fluent Fluid Materials Chemical Formula

h20<1> |water—|iquid (h2o<I>) j Fluent Database...

User-Defined Database...

|I'IDI'IB

Properties
Density (kg/m3) |constant j# il
|998.2
P BT [cqnstant | e |
|n1sz
Thermal Conductivity [wim-K] |cunstant j#
0.6
Viscosity (kg/m-s) |constant j# B
|a.an1uns
=]
Change/Create|  Delete | Close |  Hep |

Figura 2.9- Definicién del material.

4. Una vez definidas estas propiedades, las cuales vienen por defecto, se
hace clic en Change/Create.

De este modo ya hemos creado el fluido principal el cual sera water-liquid h2o<I>.

Ya definido el fluido principal pasaremos ahora a definir el trazador, lo cual
simplemente se realiza modificando el nombre del fluido principal definido
anteriormente como agua por el nombre trazador.

Para ello realizaremos el paso 2) y 3) y aparecerd la siguiente ventana en la que
escribiremos lo siguiente:

T MNew Material Name

Material with same name and formula exists.
Please choose another name and formula.

New Name |tr‘azadur

Mew Formula |h20<t[>

oK | Cancel| Help|

Figura 2.10-Definicién del trazador

y finalmente realizamos el paso 4).

40



Andlisis numérico de la distribucidn del tiempo de residencia en tipologias avanzadas
de mezcladores tubulares

Tras estos pasos ya hemos definido los dos materiales que necesitamos en nuestro
modelo: water liquid h2o<I> y trazador h2o<t>. Se trata en los dos casos de agua
liquida, pero Fluent los diferencia al tener diferente nombre.

5. Pasamos ahora a incorporar estos dos materiales a el modelo de
trasporte de especies. Para ello accedemos a Define > Models > Species
> Transport & Reaction pulsamos en Edit y posteriormente en Mixture
Species otra vez Edit.

= Species
Micure [Ffgemmem

Available Materials Selected Species

air h2o<t>

nitrogen [n2] h2o<l>

oxygen [02]

water-vapor [h2o]

0K ‘ Cancel| HeI|J|

Figura 2.11-Seleccidn del agua y el trazador.

Incorporamos a Selected Species h2o<t> y h2o<I> que son las dos especies que
anteriormente hemos definido y que van a ser las de nuestro modelo y posteriormente
pulsamos en OK.

6. Se cerrard la ventana pero aun continuard abierta la ventana Material.
En esta ventana deberemos seleccionar las siguientes opciones:

e Mixture Species: Deberdn estar seleccionadas las dos especies (este paso ya lo
hemos realizado anteriormente)

e Density: Volume-weighted-mixing-law

e (Cp: Mixing-law

e Termal Conductivity: Mass-weighted-mixing-law

e Viscosity: Mass-weighted-mixing-law
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e Mass Diffusivity: Constant-dilute-appx 2.288e-09 (coeficiente de difusividad
agua-agua)

7. Hacemos clic en Change, Aply y finalmente Ok.

Nuestro modelo ya dispondrd de los dos fluidos necesarios para el transporte de
especies.

2.2, Ajustes

A continuacidn se van a comentar algunos a justes que se deben aplicar al modelo para
resolver los problemas planteados en este PFC:

2.2.1. Modelo

En un reactor de flujo oscilatorio con deflectores, tedricamente, debido a la vorticidad
producida por la accién del flujo oscilatorio sobre los deflectores se tendrd un flujo
turbulento.

Sin embargo, debido a las limitaciones de potencia de cdlculo y cuestiones de
convergencia, finalmente se ha decidido resolver los casos utilizando el modelo
Laminar.

En Fluent, el modelo Laminar es el que viene activado por defecto.
Define > Models > Viscous > Laminar.

42



Andlisis numérico de la distribucidn del tiempo de residencia en tipologias avanzadas
de mezcladores tubulares

= Viscous Model

Model

" Inviscid

* Laminar

" Spalart-Allmaras [1 eqn]
" k-epsilon [2 eqn)

" k-omega [2 eqn]

" Reynolds Stress (5 eqn)

Options

[ Viscous Heating
| Low-Pressure Boundary Slip

0OK | Can[:t:l| HE||]|

Figura 2.12-Definicidn del modelo Laminar

2.2.2. Residuos

Los residuos son una herramienta importante a la hora de controlar la convergencia
durante el proceso iterativo. Estos, de modo general, representan la diferencia entre
los valores de las variables a resolver entre dos iteraciones. Si un problema converge,
estas diferencias tienden a reducirse hasta alcanzar un valor muy pequefio en el que se
estabilizan.
Para el proyecto se ha considerado unos residuos del orden de 10™%, con una precisién
suficiente teniendo en cuenta la potencia computacional de calculo de la que
disponemos.

Para configurarlos: Solve > Monitors > Residuals
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= Residual Maonitors

Options Storage
¥ Print Iterations [1gp0 j‘ -1 él
™ Plot

Mormalization 1006 il

[~ Mormalize W Scale | |

Convergence Criterion

|ahso|ute j

Check Absolute J
Residual Monitor Convergence Criteria
continuity v 2 8. 8081
x-velocity v v 9. 8081
y-velocity [v v 9. 8081
energy v v 1e-06
h2o<t> 3 3 a.8081 &

OK | Plot | Flennrm| Cancel| Help |

Figura 2.13-Configuracién de los residuos

2.2.3. Evaluacidn de las magnitudes fluidas

Después de cada iteracion o paso temporal, se pueden calcular y monitorizar los
valores de las magnitudes fluidas sobre un plano del dominio computacional, de modo
gue se pueda observar la evolucién de éstas durante el proceso iterativo.

Para obtener valores de dichas magnitudes se pueden emplear distintas técnicas de
calculo:

- Area: calcula el valor del drea asociada a la superficie a evaluar.

fm=§&l

- Integral: integra el valor de la magnitud seleccionada sobre una superficie.

[ 44 = Yol
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- Area-Weigthed Average: calcula la media de la magnitud ponderandola con el area
de las distintas celdas que constituyen la superficie.

1 f 1 &
7 | 944= 7D dilAil
A A i=1
- Flow Rate: calcula el flujo de la magnitud a través de la superficie.
= n =
[ 405 dA =Y pipisi- 4
i=1
- Mass Flow Rate: calcula el flujo masico de la magnitud a través de la superficie.
— n —
[ pi-dA=3" pivi- 4
i=1

- Mass-Weighted Average: calcula la media de la magnitud a través de la superficie.

fnf:p'ﬁ'*dﬁ' . £¢iﬂi j fi'

— Iy o L =
fﬂ'ﬂ*dﬁ' let.|ﬁ.fh|
=

- Sum: calcula la suma de los valores de una magnitud sobre una superficie,
ponderandola con el gasto masico que atraviesa cada una de las celdas que componen
la superficie.

- Facet Average: calcula el valor medio de los valores de la magnitud en las celdas que
conforman la superficie.

- Facet Minimum: calcula el minimo valor de los valores de la magnitud en las celdas
de la superficie.
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- Vertex Average: calcula el valor medio de los valores de la magnitud en los nodos
que conforman la superficie.

> i
i=1

T

- Vertex Maximun: calcula el maximo valor de los valores de la magnitud en los nodos
de la superficie.

Para ello deberemos seguir los siguientes pasos:

Solve > Monitors > Surface

= Define Surface Monitor “
Name Report of

:entraciont |Species... j

Report Type |Mass fraction of h2o<t> j

|Area-W|:|ghled Average | curfaces =] =

x fois default-interior ”

- default-interior.1

default-interior.1.1

Plot Window default-interior.1.1.1
-1 j‘ default-interior.1.1.1.1

default-interior.1.1.1.1.1 v
File Name

|t:unt:entra|:iﬁn1 .out

oK Curves... Axes... Cancel Help

Figura 2.14-Define Surface Monitor

La variable que se estudiara es la fraccién masica de trazador.

Mirazador
d) -

Myotal

Por lo que deberemos seleccionar Report of Species Mass fraction of h2o<t>.
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Seleccionamos X axis Flow Time para conocer la concentracion del trazador a lo largo
del tiempo de simulacion.

En este PFC vamos a hacer uso de dos tipos de reporte.

e Area-Weighted Average nos permitird determinar la fraccion masica que hay
sobre el plano de evaluacion en cada momento. Este cdlculo se lleva a cabo
dividiendo el sumatorio del producto del campo seleccionado y el area de cada
celda por el 4rea total de superficie.

e Flow Rate permite conocer la cantidad de trazador que pasa a través de la
seccion estudiada. Este célculo se lleva a cabo con el sumatorio del producto de
la densidad y el campo seleccionado con el producto escalar del vector
superficie de la seccidn y el vector velocidad en la celda.

= Surface Monitors
Surface Monitors ’2— i‘
Name Plot Print Write Every When =
’[;1— - r I |1 i |Time Step | Define...
c2 o TF = Define...
’m B EE |1 i Iteration ]
’m B EE |1 i Iteration ] E

OK | Cancel Help

Figura 2.15-Surface Monitors

Deberemos seleccionar que se evalle en cada paso de tiempo (time step). De esta
forma el programa generard un documento .out que podremos abrir con Matlab vy
realizar un Postproceso del problema.

2.2.4. Paso de tiempo.

Para las simulaciones utilizaremos un Solver Unsteady para ello deberemos acceder a:
Define > Model > Solver
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Seleccionamos Time Unsteady y Unsteady Formulation 2nd-Order Implicit.

=

Solver
* Pressure Based
" Density Based
Space

2D

* Axisymmetric

" Axisymmetric Swirl
~

Velocity Formulation

* Absolute
" Relative

Gradient Option

* Green-Gauss Cell Based
" Green-Gauss Node Based
" Least Squares Cell Based

oK |

Solver

Cancel |

Formulation

* Implicit
~

Time

" Steady
* Unsteady

Transient Controls

™ Non-lterative Time Advancement
" Frozen Flux Formulation

Unsteady Formulation

l.._

" 1st-Order Implicit
* 2nd-Order Implicit

Porous Formulation

* Superficial Velocity
" Physical Velocity

Help |

Figura 2.16- Definicion del Solver

Ahora ya estamos en disposicion de configurar el paso de tiempo mediante el menu

Solve > Iterate

En este apartado cabe destacar que es importante
estudiar y resolver los instantes de tiempo en los que
el movimiento oscilatorio tenga los angulos 0, 45, 90,
145, 180, 225, 270, 315 y 360 grados. Por ser los
puntos con flujo neto minimo, maximo e intermedio

entre estos dos ultimos.

Muchos autores hacen uso del numero de Courant
para calcular el paso de tiempo necesario en sus

simulaciones.

El nimero de Courant unidimensional se define como:

C. = ult
ET Ax
Donde:
u : velocidad (m/s)

= lterate

Time
Time Step Size [s] [p. o91|
Number of Time Steps |p i‘

Time Stepping Method
* Fixed
" Adaptive
~
Options
I” Data Sampling for Time Statistics

Iteration

Max Iterations per Time Step (129 j‘
Reporting Interval |1 j‘
UDF Profile Update Interval |1 i‘

Iterate| Apply| Close| Help |

Figura 2.17- Configuracion del paso de
tiempo
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At: paso de tiempo (s)
Ax: paso espacial (m)
Para el caso n-dimensional tenemos

S
C. = At E e
t - Axl-

=1

El intervalo espacial no tiene por qué ser el mismo para cada variable espacial.

Una explicacidn fisica del nimero de Courant, para una simulacion de CFD, es que éste
nos informa sobre cémo se mueve el fluido a través de las celdas computacionales. Si
el nimero de Courant es < 1, las particulas fluidas se mueven de una celda a otra
contigua en un paso de tiempo (como mucho). Si por el contrario es > 1, una particula
fluida se mueve a través de dos o mds celdas en cada paso de tiempo, pudiendo
afectar negativamente a la convergencia.

Se plantean dos razones por la cuales no se ha tenido en cuenta el niumero de Courant
para el célculo del paso de tiempo:

-Fluent utiliza un solver implicito, por lo que hasta para grandes nimeros de
Courant puede no tener problemas con la convergencia. Al utilizar pasos de tiempo
mas grandes solo se necesitaran mas iteraciones por paso de tiempo para llegar a la
solucion deseada. Esto se ha corroborado realizando simulaciones con diferente
numero de pasos de tiempo por ciclo, obteniendo en todos los casos practicamente el
mismo resultado sin tener problemas de convergencia en ningn momento.

-Se observa que la cantidad del numero de pasos de tiempo por ciclo
necesarios, siguiendo el criterio de Courant, es muy grande. Esto conlleva un coste
computacional muy grande. Debido a las limitaciones de potencia de célculo que se
han tenido, se ha optado por un paso de tiempo mayor.

2.2.5. Condiciones de contorno

Las condiciones de contorno son condiciones aplicadas en los limites o fronteras del
domino computacional, son necesarias para poder cerrar el sistema de ecuaciones de
gobierno y resolver el problema en cuestion.

En este apartado se realiza una revisién de las diferentes condiciones de contorno que
se pueden implementar con Fluent, distinguiendo entre aquellas que se aplican en
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zonas de entrada o salida del flujo y aquellas en las que no hay entrada o salida de
flujo.

Fluent permite seleccionar entre 10 condiciones de contorno distintas para las zonas
de entrada o salida de flujo. A continuacidn, se describen sin entrar en detalle el
significado fisico de cada una de estas condiciones de contorno.

- Velocity inlet: se emplea para definir la velocidad y otras propiedades escalares en
las zonas de entrada de flujo.

- Pressure inlet: se emplea para definir la presién total y otras propiedades escalares
en las zonas de entrada de flujo.

- Mass flow inlet: se emplea en flujos compresibles para fijar un gasto masico a la
entrada. No es necesario emplear esta condicidon para flujos incompresibles, ya que la
densidad permanece constante, y la condicion de velocity inlet fija automaticamente el
valor del gasto masico.

- Pressure far-field: se emplea para modelizar un chorro libre especificando el nimero
Mach y otras propiedades escalares. Esta condicidn de contorno solo se puede aplicar
para flujos compresibles.

- Outflow: se emplea para modelizar la salida del flujo cuando no se conocen a priori
los valores de velocidad y presién a la salida. Esta condicién es apropiada cuando el
flujo se encuentra totalmente desarrollado a la salida, asumiendo que la componente
normal del gradiente del resto de propiedades excepto la presidon es nulo. No es
apropiada para flujos compresibles.

- Intake vent: se emplea para definir coeficientes de pérdidas, direcciéon de flujo,
temperatura y presién ambiente a la entrada del flujo.

- Intake fan: es similar a la condicion inlet vent sélo que para casos de flujos externos.
- Outlet vent: se emplea para definir coeficientes de pérdidas, direccién del flujo,
temperatura y presién ambiente a la salida del flujo.

- Exhaust fan: se emplea para establecer las condiciones fluidas, térmicas y de presion,
en las que ha de producirse la salida del flujo.

Para aquellas condiciones asociadas a zonas donde no existe entrada ni salida de flujo,
Fluent permite implementar cuatro tipos de condiciones de contorno: wall, simmetry,
periodic y axis. A continuacién, se describe brevemente el significado fisico de cada
una de estas condiciones de contorno.

- Wall: se emplea para introducir la condicién de contorno asociada a una superficie

sélida o pared. En ella se pueden especificar propiedades como la transmisién de calor,
la rugosidad, etc.
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- Symmetry: se emplea en situaciones en las que la geometria a estudiar y el
comportamiento esperado del flujo dinamico/térmico presentan algin plano de
simetria.

- Periodic: se emplea en situaciones en las que la geometria a estudiar y el
comportamiento esperado del flujo dindmico/térmico presentan una naturaleza de
repeticidn periddica.

- Axis: se emplea para definir el eje de una geometria donde el flujo es axilsimétrico,
de modo que sélo es necesario simular la mitad del domino computacional.

En nuestro caso sélo se aplican dos condiciones de contorno, a la entrada del reactor
"Velocity Inlet" y a la salida "Pressure Outlet" Para ello deberemos entrar en el menu
Define > Boundary conditions, seleccionar la zona y pinchar en Set.

2.3. Inyeccion de especies

En este apartado se van a indicar los pasos necesarios para inyectar un trazador.

Fluent permite la inyeccion de un trazador mediante la funcién Patch, la cual se
encuentra en la linea de comandos: Solve/Initialize/Patch

Con esta funcién se puede seleccionar un volumen dentro del tubo en el cual se
inyectara el trazador ( en nuestro caso el orificio del diafragma). En el momento de la
inyeccion se ha de indicar en Fluent que este volumen, llamado trazador ( cuya
definicion ya se ha visto anteriormente), estara ocupado por el fluido "trazador"

Para que se active la pestafia Patch, en primer lugar se ha de inicializar el flujo
mediante la instruccién Solve/Initialize.

= Patch
Yalue Zones to Patch El=
(= 1 fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.10 ”
~ fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
[~ Use Field Function | |flvid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.11
Variable fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
Axial Yelocity Hegisters to Patch HE
Radial Yelocity
Temperature

Patch‘ Cluse| Help |

Figura 2.18-Patch
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La variable h2o<t> (trazador) ha sido definida anteriormente, al definir el modelo de

transporte de especies, mientras que la zona "trazador" se definié en Gambit.

Figura 2.19- Inyeccion

Una vez que ya conocemos como inyectar el trazador debemos decidir si la inyeccién
va a ser de tipo impulso o escalén.

2.3.1. Inyeccion impulso.

En la inyeccion de tipo impulso Fluent inyectara h2o<t> en la zona "trazador" durante
un diferencial de tiempo, y de forma inmediata se desactivara la inyeccion (realmente
Fluent inyectard la "especie" durante un time step).

Para ello seguiremos los siguientes pasos:
1. Una vez dentro del menu Solve / Initialize se debe buscar en la ventana Zones
to Patch el nombre del volumen donde se quiere inyectar (ya anteriormente

definido en Gambit) en nuestro caso "trazador".

2. Dentro de la ventana Variable seleccionaremos h2o<t> que en nuestro caso es
el nombre que toma la especie trazador.

3. Por defecto Value se mantiene a "0" (en color gris claro). En el instante de la
inyeccidn, éste valor se ha de cambiar a "1", momento en el cual el volumen

"trazador" pasard a contener h2o<t>.

4. Tras una iteracion (time step) automaticamente la inyeccién se desactivara
consiguiendo una inyeccién de tipo impulso.
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Nota: Es importante mencionar que si tras unas iteraciones introducimos en Value el
valor "0" toda la especie que quede dentro del volumen "trazador" desaparecera. No
recomendamos realizar este paso ya que no sabremos qué cantidad de especie se
habra inyectado.

2.3.2. Evaluacion de la cantidad de trazador que se ha
inyectado.

Para evaluar qué cantidad de trazador se ha inyectado deberemos utilizar el menu
Report/Volume Integrals.

Volume Integrals
Report Type Field Variable Cell Zones ==
© Volume |Species,_, BN fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
- agua.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
Sum
~ . |Mass fraction of h2o<t> el fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
Maximum 1111111001011,
~ Mini Total M Weighted Int ik Nm3 agua.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.
inimum otal Mass-Weighted Integral (kg/m3](m3) trazador
" Volume Integral |0. 000103682 agua.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
" Yolume-Average fluid.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1.1
Iy

Mass Integral
Mass-Average

-

Compute Write... Close Help

Figura 2.20-Evaluacidn de la cantidad de trazador que se ha inyectado

En Report Type seleccionamos Mass Integral y el Cell zones deberemos seleccionar los
voliumenes en los que queremos conocer la masa de trazador, en este caso los
seleccionamos todos (aunque realmente solo hay trazador en el volumen llamado
"trazador").

Total Mass-Weighted Integral (Masa trazador)=0.000103682 kg.

Podemos comprobar que coincide con la cantidad de inyeccidn tedrica:

Masa;yqzqdqor = Volumen X densidad = nr?h X p
=1 X 0.005752% x 0.001 x 998,2 = 0.000103682 kg

En nuestro caso, el volumen de inyeccidon es un cilindro que se encuentra entre el
diafragma.
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Para determinar qué cantidad de trazador hay en nuestro reactor en cada instante de
tiempo podemos utilizar el menu Solve/Monitors/Volume

Name Plot Print Write Every Yhen

I[:antr'| rr W

IdI i“Timﬂ Step j Define...

Define Volume Monitor “
Name Field Yariable

cantr Species... -
Report Type Mass fraction of h2o<t> -

Mass Integral j Cell Zones =| =
X Axis fluid.1.1

Flow Time ~ agua.l.1

J fluid.1

Plot Window agua.l

- :

File Name

cantr.out

0K Curves... Axes... Cancel Help

Figura 2.21- Define Volume Monitor

Deberemos seleccionar Mass Integral en Report Type y Flow Time en X Axis.

En la Figura 2.22 podemos visualizar la cantidad de trazador que hay dentro del
reactor en funcion del tiempo. Esta grafica nos puede ayudar a conocer cudl es la
cantidad de trazador inyectado asi como también el tiempo necesario para que todo el
trazador cruce la zona de salida.
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Figura 2.22-Cantidad de trazador en el interior del reactor en funcién del tiempo.

Como se puede observar la cantidad de trazador inicial no coincide con la cantidad de
trazador inyectado tedricamente. Si hacemos un zoom en los primeros segundos (ver
Figura 2.23 ) del proceso de inyeccion observamos lo siguiente:

14 T T T T T
12 R ssanes
.l
L]
o
1 - -
S)
- 08 B
©
N
@
—_
= 06 b
(=2
=
04 .
021 1
D manssnsinns L L L ! L ! ! L
0 0.1 02 0.3 04 05 06 07 0.8 0.9 1

Tiempo (s)

2.23-Proceso de inyeccion

En un primer momento se inyecta la cantidad tedrica (linea roja) pero hay un periodo
de tiempo (0.2 s) en el que se produce una inestabilidad aumentando el trazador hasta
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otra cantidad relativamente préxima. No conocemos bien el motivo, en cualquier caso
este Ultimo método de evaluacidn de la cantidad de trazador inyectado es util para
conocer exactamente la cantidad de trazador que realmente se ha inyectado.

Nota: Para evitar confusiones recomiendo determinar la cantidad de trazador que se
ha inyectado una vez pasado un tiempo simbdlico ( aproximadamente 2 o 3 segundos).

La inyeccidon se puede generar mediante unas lineas en el Journal. En este PFC se ha
utilizado un cédigo Matlab para la generacién del Journal, en la Figura-2.24 se puede

ver las lineas de cédigo utilizadas.

$INYECCTIGN IMPULSC DE UM TRAZADOR
fwrite (fid, "/=sclve/patch');
fprintf(£fid, "“n"):
fwrite (fid, "trazadox'):
fprintf (fid, "'\n'"):

fprintf(fid, "“n"):

fwrite (fid, "specie=s-0"):
fprintf (fid, "'\n'"):

fwrite (fid, "1"):
fprintf (fid, "\n'):

Figura 2.24-Lineas de codigo en Matlab que genera la inyeccion impulso de un trazador

En la Figura 2.25 se visualiza el proceso de inyeccién que se ha llevado a cabo. Durante
un instante de tiempo muy pequefio (time-step) el volumen situado entre un
diafragma ha sido ocupado por un trazador, pasado ese tiempo se ha desactivado la
inyeccién consiguiendo de este modo una Inyeccion de tipo impulso.
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cancentration-hZo<t= 0.5 1 148 2 25 3 35 4 45 8§ §5 6 65 7 75 4 85 9

Figura 2.25-Proceso de inyeccion tipo Impulso

2.3.3. Inyeccidn escalon

Aunque en este PFC no se ha utilizado la inyeccién escaldn, pasaré a explicarlo para
futuros trabajos.

Para llevar a cabo una inyeccién de tipo escalén debemos seguir los mismos pasos que
en la inyeccién de tipo impulso :

1. Una vez dentro del menu Solve/Initialize se debe buscar en la ventana Zones
to Patch el nombre del volumen donde se quiere inyectar (y anteriormente
definido en Gambit) en nuestro caso "trazador".

2. Dentro de la ventana Variable seleccionaremos h2o<t> que en nuestro caso es
el nombre que toma la especie trazador.

. u ver, i i .

3. Como se puede ver, por defecto Value se mantiene a "0" (en color gris claro
En el instante de la inyeccidn, éste valor se ha de cambiar a "1" momento en el
cual el volumen "trazador" pasard a contener h2o<t>.

4. Tras una iteracion (time step) automdticamente la inyeccién se desactivara
consiguiendo una inyeccién de tipo impulso.
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5. Si queremos conseguir una inyeccién de tipo escaldon deberemos realizar el
paso 3 tras cada iteracion time step. De esta manera en cada time step
estaremos introduciendo trazador y consiguiendo lo que se conoce como una

inyeccién de tipo escalon.

concentration-h2o=t= 5 1015202530 254045 50

Figura 2.26-Proceso de inyeccion tipo Escalon

2.4. Distancia de seguridad para inyectar el trazador

En esta seccion se ha desarrollado un método para calcular la distancia minima de
seguridad para inyectar el trazador.

Uno de los problemas que encontramos al resolver la inyeccidn de especies en un OBR
es la pérdida de especie en la entrada. La razén es simple, la cantidad de trazador que
atraviesa una condicién de contorno ( en nuestro caso entrada o salida) se pierde y no
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se vuelve a contabilizar. Es decir, si a causa del movimiento oscilatorio, una porcién de
trazador atraviesa la seccién de entrada o de salida, aunque debiera volver a entrar ya
no lo hara.

Para obtener la mejor posicidn, de entre todos los pasos en los que se puede inyectar
el trazador, partimos de la premisa de que tenemos que dejar una distancia de
seguridad para que el trazador no escape por la entrada.

Ademas, se busca que esa distancia de seguridad sea la minima posible, ya que en caso
contrario se estaria simulando parte de reactor que no aportaria nada a nuestro
estudio con su consiguiente gasto computacional. La Unica parte que interesa desde el
punto de vista descriptivo es la distancia desde el punto de inyeccidn hasta la seccion
de medida de concentracién.

2.4.1. Método de las secciones

El método de las secciones consiste en realizar un reactor lo suficientemente largo
como para inyectar en el centro de éste y evaluar la cantidad de trazador que pasa a
través de varias secciones aguas arriba de la inyeccién.

A una cierta distancia aguas arriba de la inyeccion, la cantidad de trazador que pasa
por una superficie serd despreciable, ésta serda la distancia de seguridad que
deberemos utilizar.

Es importante mencionar que la pérdida de especie depende de las condiciones de
operacion, por lo que deberemos realizar el ensayo para la situacidn mas desfavorable
o bien para cada una de ellas.

A continuacion describiré los pasos a seguir.

1. Se construira el reactor inyectando en el centro de éste (ver Figura 2.27).

2. Lavariable que se monitoriza en cada seccidn es la fraccion masica de trazador.
En las secciones el tipo de reporte serd "Flow Rate" (Flow time).

Con ayuda de este reporte seremos capaces de conocer la cantidad de trazador
gue atraviesa cada seccion.

3. Para conocer la cantidad de trazador que hay dentro del reactor en cada
instante de tiempo haremos uso de "Define Volume Monitor" Solve > Monitor
> Volume.

La variable a evaluar serd la fraccion masica de trazador y el tipo de reporte
serd "Mass Integral" (Flow time).
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Inyeccion
pl p2 p... pl0 pll
nlet outlel
—\ T T T gy ]
0 5P 50P 55P 60P 65P 70P 115P 120°P

Figura 2.27-Modelo del reactor para el Ensayo de pérdidas de especies.

Si representamos el flujo masico de trazador a través de la seccion 5 (p5) obtenemos la
Figura 2.28, en la que se representa el Flujo masico de trazador que pasa a través de
dicha seccién.

x 107 Seccion P5

Flujo masico (kg/s)
o

1 1 1 1
0 100 200 300 400 500
Tiempo (s)

Figura 2.28-Flujo masico que atraviesa la seccién 5

El motivo de tener flujos masicos negativos a través de la seccidn es debido al signo del
producto escalar del vector velocidad y el vector superficie de la seccién. En nuestro
caso, el vector superficie tiene sentido positivo sobre el eje X.

Si integramos la curva obtenida anteriormente, obtendremos la cantidad de trazador
que atraviesa esta superficie. Para conocer qué cantidad de trazador atraviesa esta
seccidn hacia la izquierda, deberemos quedarnos con la parte negativa de esta curva
como se muestra en la Figura 2.29.
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x 107 Seccion P5
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Figura 2.29- Flujo masico de trazador que cruza la seccion 5 de derecha a izquierda

Si integramos el area bajo la curva, podemos determinar la masa de trazador que
atraviesa la seccién 5 de derecha a izquierda.

En la Figura 2.30 se muestra la cantidad de trazador acumulado que atraviesa dicha
superficie a lo largo del tiempo. Podriamos pensar que si esta seccion en realidad fuera
la seccidn de entrada la cantidad de trazador que escaparia seria la misma. En realidad
esto no es del todo cierto, ya que si esta seccién se comportase como la seccién de
entrada, toda la masa que atraviesa dicha seccion no volveria a pasar por ella y como
se puede observar en la Figura 2.28 la masa de trazador atraviesa varias veces la
misma seccion.

Realmente si la seccidn 5 fuera la seccidon de salida de nuestro reactor, la cantidad de
trazador que escaparia seria algo inferior.

Este ensayo nos puede dar una idea de la distancia entre la entrada y la inyeccién, pero
realmente no nos da informacién sobre la cantidad de trazador que va a escapar.
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-5 Seccion 5
15210
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Figura 2.30-Cantidad de trazador que cruza la seccion 5 de derecha a izquierda

Una vez explicado el método vamos a representar en una Unica grafica la cantidad de
trazador que atraviesan las secciones de derecha a izquierda (ver Figura 2.31)

Para la creacidon de nuestro OBR se han seleccionado 30 pasos hasta el punto de

inyeccidn por considerar que es la distancia éptima. Es recomendable que las pérdidas
a través de la entrada sean inferiores al 1%.
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Figura 2.31- Cantidad de trazador que atraviesan las diferentes secciones

Aunque el método anterior sea una buena forma de conocer cuantos pasos debemos
dejar entre la entrada y la inyeccidn para que la especie que escape por la entrada sea
despreciable, los resultados que se obtienen no son los reales. Por lo que recomiendo
gue una vez esté disenado el reactor y se simule un caso completo, se evalle cual es la
cantidad real que escapa por la entrada y la salida asi como también la cantidad de
trazador inyectado.

2.5. Evaluacion de la cantidad de trazador que escapa por la
entraday la salida.

Para evaluar la cantidad de trazador que escapa en nuestro reactor a través de la
entrada y la salida se ha monitorizado en la seccidn de entrada y salida la fracciéon
masica de trazador mediante el reporte "Flow Rate" (Flow time) y un posterior
Postproceso mediante Matlab.
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clear all
close all
format long e

hold on
zoom oOn

[

[impc]=importdata('pent.out'); % Carga los datos Flow Rate de la
seccién de entrada.
a=impc.data;

tpaso=abs(a(2,1)-a(3,1))%solo wvalido cuando el paso de tiempo es
constante

$Integra para determinar la cantidad de trazador acumulado que escapa
por
%la entrada
for i=1:(length(a)-1)
inta(i)=((a(i,2)+a(i+1,2))/2)*tpaso;
ya=cumsum (inta) ;
ta(i)=i*tpaso;
end

pent=trapz(a(:,1),a(:,2)) %Obtenemos el mismo resultado integrando por
el método de los trapecios

plot(ta,-ya, 'm-') % Representa la curva de trazador acumulado que
escapa por la entrada

o)

[impc]l=importdata ('pout.out'); % Carga los datos Flow Rate de la
seccidén de salida.
b=impc.data;

%$Integra para determinar la cantidad de trazador acumulado que escapa
por
%la salida
for i=1: (length(b)-1)
intb(i)=((b(i,2)+b(i+1,2))/2)*tpaso;
yb=cumsum (intb) ;
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tb(i)=i*tpaso;
end

psal=trapz(b(:,1),b(:,2)) %0btenemos el mismo resultado integrando por
el método de lso trapecios

plot(ta,-yb, 'm-') % Representa la curva de trazador acumulado que
escapa por la salida

%$Suma la cantidad de trazador que escapa por la entrada y la salida
for j=l:1length(ya)

total (J)=ya(j)+yb(3);
end

plot (ta,-total, 'b-') %Representa la cantidad de trazador geu escapa
por la entrada y la salida

ini=() %Cantidad de trazador que se inyecta (Se obtiene del programa)
plot(ta,ini, "black") %Representa la cantidad de trazador que se
inyecta

legend ('Acumulado Ent', 'Acumulado Sal','Acumulado Total','Inicial')

%leyenda

display (' % perdida entrada')

(-pent/ini) *100

display (' % perdida salida')
)

(-psal/ini)*100

display('% perdidas')

((-psal-pent)/ini) *100

Mediante este cddigo se han obtenido las curvas que representan la cantidad de
trazador que escapa por la entrada, la salida y el total (ver Figura 2.32 y Tabla 2.1).
Conocido el trazador que se ha inyectado (ver capitulo), podemos conocer qué
porcentaje de trazador ha escapado.
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Figura 2.32- Representacion de la cantidad de trazador que escapa en una simulacion completa
Caso NRM f=1Hz
Cantidad inyectada (kg) 1.2393e-4
Cantidad que escapa por la entrada (kg) 8.46064e-7 (0.6 %)
Cantidad que escapa por la salida (kg) 1.2309e-4 (99.4%)

Tabla 2.1-Pérdidas a través de la entrada y la salida.

Hemos considerado que unas pérdidas inferiores al 1% a través de la entrada son
despreciables. Es importante tener en cuenta que las pérdidas dependerdn de las
condiciones de operaciéon del reactor, ya que las velocidades pico que se alcanzan
seran diferentes. En este proyecto para dar por validos los resultados se han
considerado unas pérdidas maximas del 1%.
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BLOQUE II

Flujo oscilatorio
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Capitulo 3: Estudio de OBR con flujo
oscilatorio y deflectores fijos.

3.1. Definicion del dominio computacional.

El problema fluido dindmico que se plantea en este Bloque I, es el estudio del proceso
de mezclado en un reactor de flujo oscilatorio (Oscillatory Baffled Reactor, OBR) con
deflectores fijos. El estudio se centra en el problema mecdnico del flujo oscilatorio, sin
abordar el problema térmico.

El proceso de mezclado se estudiard mediante la inyeccidn de un pequefio volumen de
trazador en el interior del reactor. La distribucién de trazador serd analizada como una
funcién del tiempo en una localizacién axial determinada, como es utilizado a menudo
en anadlisis experimentales (experimento en pulso).

Inyeccion
l L1 L2 L3 L4 L5 L6 L7
inlet outlet
ey e e e —>
0 10P  20P 30P 40P 50P 60P 70OP

30P

Figura 3.1- Punto de inyeccién y de medicién de la concentracién.

El reactor estara formado por 110 pasos e inyectaremos en el paso 30. Dispondremos
de varias superficies en las que se evaluara la concentracidn, éstas estaran dispuestas
cada 10 pasos aguas abajo de la inyeccion (ver Figura 3.1).
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3.2. Geometria estudiada.

La geometria del problema a resolver esta compuesta por un conducto liso de seccion
transversal circular de diametro D = 25 mm, en el que se insertan equiespaciados a
una distancia L = 37.5 mm, una serie de discos con orificio de didmetro interior Dy, =
11.5 mmy espesor e = 1 mm (ver Figura 3.2).

Figura 3.2- Geometria del reactor de flujo oscilatorio.

La periodicidad geométrica que existe en direccion longitudinal permite definir un
paso espacial como la regién de conducto, de longitud L + e, centrada en torno a uno
de los discos insertados (Figura 3.3).

Figura 3.3- Paso espacial del reactor de flujo oscilatorio.

En el modelo 2D, gracias a la simetria axial de la geometria, el dominio computacional
se reduce a la mitad de la seccién longitudinal de un paso espacial (Figura 3.4).

'—5;,/2: D/2

Figura 3.4- Paso espacial del modelo 2D
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3.3. Metodologia de simulacion

En la metodologia de simulacién que se lleva a cabo para abordar la resolucién del
campo de velocidades y el transporte de especies en un OBR es preciso distinguir entre
simulacion estacionaria y simulacidon no estacionaria (ver Figura 3.5). El problema del
flujo oscilatorio es inherentemente no estacionario puesto que las leyes de gobierno
del movimiento del fluido son leyes sinusoidales temporales.

Simulacioén estacionaria | Simulacion no estacionaria

|..|4
V|"I

1
| }/_\ /\
u, () /upg 1 N N N N
05 loo0 o5 1,0 1,5 2,0 25 3,0 3,5 40

t/t

Figura 3.5- Simulacion estacionaria y simulacidn no estacionaria.

A partir del caso de inicio del ciclo comienza la simulacidn no estacionaria, con gasto
masico variable en el tiempo. Para ello es preciso discretizar, imponiendo un paso de
tiempo en el eje temporal, que se obtiene mediante la condicién de Courant-Friedrich-
Levy (condicién CFL), y que para el caso de n dimensiones toma la forma:

n uxl
At Yiz17,, Axl

siendo At el paso de tiempo, Ax; el tamafio de la celda en la direccion i, u,; la
velocidad en la celda de tamafio 4x; y C el numero de Courant.

Matematicamente, la condicion CFL es una condicién de convergencia para
ecuaciones diferenciales en derivadas parciales. Para esquemas explicitos esC =1,
mientras que para esquemas implicitos es C = co. Nétese que la aplicacion en Fluent
del solver Pressure Based, por tratarse de flujo incompresible, conlleva
obligatoriamente el uso de un esquema implicito, por lo que a priori el requisito de CFL
no seria de aplicacion en el presente Proyecto. Sin embargo, desde el punto de vista de
la estabilidad de la solucién, si existen recomendaciones acerca de la limitacion del
numero de Courant.
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3.3.1. Periodicidad temporal

En la simulacién no estacionaria, que comienza a partir del caso inicial de la simulacion
estacionaria, se produce un transitorio que ha de superarse hasta alcanzar una
solucion periddica en el tiempo. Es decir, existe un nimero determinado de ciclos
temporales al comienzo de la simulacién no estacionaria en los que la solucién difiere
de un ciclo a otro. Este periodo se denomina simulacidn transitoria y su duracién esta
condicionada por la fase del ciclo que se elija para iniciar la ley sinusoidal temporal
[14], [15].

Una vez superado el transitorio se alcanza la periodicidad temporal, comenzando el
periodo denominado simulaciéon periédica temporal (Figura 3.6). Para identificar
cuantos ciclos tarda en aparecer este periodo se compara la soluciéon en sucesivos
ciclos de oscilacion hasta encontrar una diferencia despreciable entre un ciclo y el
siguiente.

Simulacion estacionaria Simulacién no estacionaria

»
>

F 3

Simulacion transitoria | Simulacion periddica temporal
.

rlﬂu

o TN NN/
s\ N N\

Figura 3.6 - Simulacion transitoria y simulacion periédica temporal

A

3.3.2. Periodicidad espacial

La geometria del reactor de flujo oscilatorio se compone de un determinado numero
de pasos espaciales consecutivos, centrados en los discos insertados. Esta periodicidad
geométrica se traduce en una periodicidad espacial de la solucidn numérica dentro del
dominio computacional, ya que el patron de movimiento del flujo ha de ser el mismo
en cada uno de los pasos espaciales, salvando las inestabilidades propias de la
turbulencia.
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3.4. Resolucion del problema

A continuacion se explica el procedimiento que se ha realizado para la resolucion del
problema en Fluent.

Nuestro OBR tendra un flujo oscilatorio a la entrada que dependera de las condiciones
de operacidn. Este flujo se puede imponer en Fluent como un perfil plano de velocidad
a la entrada del tubo, pero tendremos una cierta longitud de adaptacién hasta
conseguir el perfil de velocidad que tendriamos en un caso real.

Para solventar este problema, se resuelve un caso estacionario en un tubo formado
por dos pasos. Se impondra un gasto masico a la entrada y la salida tal que la velocidad
media sea la que necesita el experimento en cuestion. En la seccidn central de este
tubo formado por dos pasos se "tomard" el perfil desarrollado y se "pegarad" en el
reactor formado por 110 pasos, con el objetivo de poder iniciar el flujo como si ya
hubiese una corriente desarrollada en su interior.

Podemos resumir el problema en los siguientes pasos:

1. Crear un modelo formado por dos pasos y configurar en el mismo las
propiedades.

2. Definir condiciones periddicas en la entrada y la salida.
Resolver en estacionario y obtener una solucién del campo de velocidades en la
seccion central del tubo de dos pasos.

4. Copiar el perfil de velocidades de la secciéon y pegarlo en el reactor de 110
pasos.

5. Resolver tantos pasos de tiempo necesarios como sea necesario para que el
trazador llegue a la salida.

3.4.1. Definicion de las condiciones periddicas en la entrada
y la salida

Al definir las condiciones periddicas para la entrada y la salida lo que se estd
imponiendo es que tanto a la entrada como a la salida se tenga el mismo perfil de
velocidades. Como al introducir los deflectores fijos se desconoce cual va a ser el
campo de velocidades del fluido en el interior del tubo, se ha de introducir el gasto
masico tal que la velocidad media sea la que se necesita en el experimento en
cuestidn, para ello se ha de conocer la seccion efectiva y la velocidad, ya que el gasto
se define como:
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G = pvageccisn

Para definir las condiciones periddicas en la entrada y la salida se debera usar el
siguiente comando:

1. /Define/boundary-conditions/modify-zone/make-periodic

/fdefine/boundary-conditions/modify-zones?

activate-cell-zone list-zones sep-cell-zone-region
append-mesh make-periodic sep—face-zone—-angle
append-mesh-data matching-tolerance sep—face-zone—-face
create-all-shell-threads merge-zones sep-face-zone-mark
deactivate-cell-zone mrf-to-sliding-mesh sep-face-zone-region
delete-all-shells orient-face-zone slit-face-zone
delete-cell-zone repair-face-handedness slit-periodic
extrude-face-zone-delta repair-periodic ZONe-name
extrude-face-zone-para replace-zZone Zone-type
fuse-face-zones sep-cell-zone-mark
//define/boundary-conditions/modify-zones> make-periodic

Periodic zone [()] |

Figura 3.7- Definicion de las condiciones periddicas.

2. Tras esto el programa pide las zonas donde se quiere establecer la condicién de
periodicidad, en este caso interesan la entrada (inlet.1) y la salida (outlet) por
tanto introduciendo en primer lugar inlet.1 pulsando intro y en segundo lugar
outlet tras lo cual se ha de pulsar intro dos veces.

3. El programa pregunta si se desean condiciones periddicas rotacionales, se debe
teclear no pues nos interesan condiciones periddicas translacionales, por tanto
tras introducir no y pulsar intro automaticamente el programa las escoge
translacionales.

4. A continuacién pregunta si se desea crear condiciones periddicas respondiendo
yes, tras esto y por Ultimo pregunta autodetect translation vector se introduce
de nuevo yes.

5. De esta forma se activara la opcidn periodic-condition en la pestana define.

Abriendo esta pestafia aparecera la siguiente ventana (Figura 3.8), Donde se debe

especificar qué tipo de movimiento gobierna, en este caso como se comenté se
introducira el gasto masico.
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Asi pues en la ventana Type selecciona Specify Mass Flow, en el cuadro Mass Flow
Rate se introduce el gasto calculado anteriormente, como se aprecia estd en kg/s,
mientras que la direccién de flujo es en segln el eje x, por tanto, en Flow Direction se
ha de imponer 1 en el recuadro del eje x.

Dejando el resto de opciones por defecto, clic en Ok, ya se tendran definidas las
condiciones periddicas deseadas.

= Periodic Conditions
Type Flow Direction

* Specify Mass Flow X |1

" Specify Pressure Gradient

Yl

Mass Flow Rate [kg/s)] |
|a.mm1 |a
Pressure Gradient [pascalfm] Relaxation Factor
|-1.685241 0.5

Number of terations
[368 2 il

-

oK ‘ Update‘ Cancel| Help ‘

Figura 3.8- Periodic Conditions

3.4.2. Obtencidn del perfil de velocidad en el plano central

A la hora de realizar la simulacién, con el fin de evitar el transitorio inicial, se simulara
el flujo oscilatorio guardando los perfiles en la seccion media del reactor de dos pasos

(ver Figura 3.10) a partir del cuarto ciclo de oscilacién, como se observa en la Figura
3.9.

Una vez obtenido este perfil, se procederd a "pegarlo" en el tubo de 110 pasos objeto
de estudio, con lo cual se habra conseguido obtener un perfil en poco tiempo valido
para poder iniciar el flujo en el tubo largo como si ya hubiese una corriente
desarrollada en su interior, que es el objetivo que sigue todo este entramado.
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Figura 3.9- Pasos de tiempo en los que se guarda el perfil de velocidad en la seccidn "interior-14"

interior -14

inlet

Figura 3.10- Simulacion del caso estacionario en el que guardan los perfiles de la seccion "interior-14"

Para ello se debera proceder del siguiente modo:

1. File/write/profile desplegara la siguiente

ventana.
2. Seleccionar ahora en Options Define new Profiles.
3. En surfaces se ha de seleccionar la cara central
gue se llama interior-14 en este caso.
4.

Mientras que en values que son todas las
propiedades que Fluent va calculando se deben

escoger Axial Velocity y Radial Velocity.

5. Clic en Write... e introduciremos el nombre del

Write Profile
Options

 Define New Profiles

 Write Currently Defined Profiles
Surfaces =/ =| Values = =|

eje
eje.l
inlet.1

wall
wall.1

default-interior
default-interior.1

Static Pressure
Pressure Coefficient
Dynamic Pressure
Absolute Pressure
Total Pressure
Relative Total Pressure
Density

Density All

Stream Function

Relative Axial Yelocity
Relative Radial Velocity
Grid X-Velocity

Velocity Magnitude
Axial Velocity
Radial Yeloci

Relative Yelocity Magnitude

Write... Close Help

Figura 3.11- Write Profile
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Caso.

3.4.3.

Carga del perfil en el OBR de 110 pasos

A continuacién se desea introducir este perfil de velocidades en el tubo largo de 110

pasos, y a partir de aqui lanzar el caso y obtener la fraccion masica de trazador en la

salida del tubo, ademas de otros muchos planos intermedios que se han definido para

ir viendo cémo evoluciona esta curva de trazador a lo largo del tubo. Para cargar el

perfil se ha de proceder como sigue:

6.

Abrir el caso de 110 pasos

File/read/profile... donde se debe ir al directorio donde se ha guardado el

archivo y abrirlo.

En este fichero estad la informacién sobre la velocidad y la posicién de cada

punto de la malla que define la
seccién, por tanto en boundary-
conditions se debe especificar la
velocidad de forma que se
comience a resolver a partir del
perfil cargado.

Set

En Velocity Specification Method

se debe elegir Components, lo

que habilitard las componentes
Axial-Velocity y Radial-Velocity.

| Velocity Inlet
Zone Name
inlet.1
Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | UDS |
Velocity Specification Method |Components j
Reference Frame |Ahso|ute j

Axial-Velocity [mfs] |

|interior—1 4 axialdveloj

Radial-Velocity (m{s] interior-14 radial-velggd

0K | Cancel| Help|

Figura 3.12- Velocity Inlet

Para cada componente se despliega una lista en la que se deberd seleccionar su

velocidad correspondiente.
Clicen OK

Por tanto el programa ya tiene definido como debe iniciar la resolucién del problema a

partir del perfil cargado.

3.4.4. Archivos journal

Para realizar las sucesivas simulaciones se ha optado por la creacion de varios archivos

“journal” (.jou).
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Un archivo jounal es una serie de comandos almacenados en un archivo de texto. El
archivo puede ser escrito en un editor de texto o generado por Fluent como una
transcripciéon de los comando dados a Fluent durante la sesiéon. Un archivo journal
generado por Fluent incluira todas las operaciones realizadas en la sesién.

Para grabar un archivo journal utilizando Fluent:

File > Write > Start Journal

Se realizan todas las tareas necesarias y después se parar la grabacién con:

File > Write > Stop Journal

En el presente proyecto se ha utilizado Matlab para generar los diferentes archivos de
texto journal. Estos archivos debido a su tamafio no se han afiadido al documento pero
si se han guardado para futuros trabajo.

3.5. Composicion de velocidades de entrada, flujo neto mas flujo
oscilatorio. Casos de estudio

En este Bloque Il vamos a estudiar dos tipos de configuraciones:

e Condicion de oscilacion normal (Normal oscillatory conditions -NRM-)
e Condicion de oscilacion anormal (Abnormal oscillatory conditions -ABN-)

3.5.1. Normal oscillatory conditions (NRM)

La velocidad a la entrada del OBR estara formada por una componente neta U, que
desplazara la especie del punto de inyeccidon hasta la salida y una componente
oscilatoria u,g. generada por la oscilacion del piston.

U(t) = Uper + Upse = Uner + 2TfXosin(27ft)

En la Figura 3.13 se muestra la componente neta y la oscilatoria que proviene del
movimiento del pistdn. Esta componentes se pueden superponer formando el modelo
de la Figura 3.14
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2nfx,sin(2mft)

y

Up = :

Figura 3.13- Flujo neto y flujo oscilatorio

—_ !

Uy + 27tfxgsin(2mf 1)

Figura 3.14- Composicion de velocidades. Normal oscillatory conditions (NRM)

En la Figura 3.15 se muestra como varia la velocidad del flujo a la entrada del OBR en
funcion del tiempo.

Normal oscillatory conditions (NRM)
0.15 T T T

0.1

0.05

Velocidad (m/s)

0.5 1 1.5 25 3 35 4

2
Tiempo (s)
Figura 3.15- Composicion de velocidades, flujo oscilatorio mas flujo neto (NRM)

f=1Hz Re,=230 x, =15

3.5.2. Abnormal oscillatory conditions (ANB)

Andlogamente al caso anterior, abnormal oscillatory conditions estd formado por una
componente neta y una oscilatoria. En este caso la componente oscilatoria no es una
senoidal pura sino que tiene la siguiente forma.
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u(t) = Upet + Upsc

1
21 fixo sin(2mf;t) t < 7,
Upse = . fo 1 !
2nfyXo sin | 2wyt + (1 — =) — <t A4t
1 2f
_ 1
f= 1 N 1
2xf1 " 2xf;
fi,
f2

Donde f se tomard la frecuencia del caso NRM para que ambos casos sean

comparables.

En la Figura 3.16 se muestra como varia la velocidad en la entrada del OBR en funcion
del tiempo para el caso Abnormal oscillatory conditions.

N I
I
\/ \/’J t\/ \/

—_— :

u + U

neto

Figura 3.16- Composicion de velocidades. Abnormal oscillatory conditions(ABN)
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Abnormal oscillatory conditions (ABN)
025 ‘ ! ! ! ! ! !

Yo

015H 1 E RRRREE Kb SRITLE R K RRETEEE [RERRIPRLEREE ..... ............

ol o e

Velocidad (m/s)

-0.05

Tiempo (s)

Figura 3.17- Composicion de velocidades, flujo oscilatorio mas flujo neto (ABN)

f1=2Hz f, =0.67Hz Re,=230 x, =15mm

En la Figura 3.18 se ha representando tanto la funcion Normal oscillatory conditions
como la Abnormal oscillatory conditions ambas con una frecuencia f = 1Hz.

En el caso de la oscilaciéon anormal el semiciclo positivo tiene una frecuencia f; = 2Hz

y el semiciclo negativo f, = 0.67Hz, mientras que el ciclo completo tiene una
frecuenciaf = 1Hz.

En todas las simulaciones realizadas para comparar NRM con ABN se ha utilizado la

misma frecuencia de ciclo completo, mientras que se ha ido modificando la frecuencia
del semiciclo positivo y semiciclo negativo.
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Figura 3.18- Comparacion entre ABN y NRM
3.6. Condiciones de operaciéon

El fluido de trabajo utilizado para las simulaciones es agua, con propiedades a 25°C:

- Densidad: p=998,2 kg/m?3

- Viscosidad dindmica: u=0,001003 kg /m.s

- Viscosidad cinematica: v=1,004809-10° m? /s

- Coeficiente de autodifusién: Dw = 2.299-10° m? /s

Los parametros de funcionamiento del piston encargado de originar el movimiento
oscilatorio son:

- Amplitud de oscilacién(x,) (m)
- Frecuencia de oscilacion (f) (Hz)
- Velocidad de oscilacién (u) (m/s)
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El flujo que circula por el interior del reactor estard compuesto por un flujo neto,
caracterizado por una velocidad constante a lo largo del tiempo y un bajo nimero de
Reynolds, sobre el que se superpone un flujo oscilatorio, cuya velocidad sigue una ley
sinusoidal con el tiempo.

En la Tabla 3.1 se muestran las condiciones de operacién tanto para el caso NRM como
para ABN de todos los casos que se han resuelto (el caso de f=1.5Hz para el caso ABN
no se ha resuelto ya que el coste computacional es muy alto).

f [Hz] X, [mm] Re, Re, Re,/Re, St
1.5 15 230 3450 15 0.132
1 15 230 2300 10 0.132
0.5 15 230 1150 5 0.132
0.35 15 230 805 3.5 0.132
0.2 15 230 460 2 0.132
Tabla 3.1- Condiciones de operacion
NRM ABN
f [Hz] f1 f2
1 2 2/3
0.5 1 1/3
0.35 0.7 0.233
0.2 0.4 0.133

Tabla 3.2- Frecuencias estudiadas en el caso NRM y ABN

Es importante mencionar que el tiempo de cdlculo depende de las condiciones de
operacion del problema. Si utilizamos un mismo modelo geométrico para todos los
casos, el tiempo necesario para resolver el problema en un servidor de calculo sera
funcién de las condiciones de operacidon que impongamos.

El problema se debera simular durante un tiempo suficientemente largo como para
gue todo el trazador escape por la salida, por lo que al aumentar el Reynolds neto
aumenta la velocidad con la que avanza el trazador, y por lo tanto disminuye el tiempo
de calculo, ya que la especie escapara en un menor tiempo.

Como vya se ha mencionado en apartados anteriores, el ciclo de oscilacion lo
discretizamos en pasos de tiempo (time step), es decir, para resolver un periodo de

tiempo es necesario resolver "n" pasos de tiempo y por lo tanto "n" casos.
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Si nuestro problema tiene una frecuencia f=1Hz, para avanzar un segundo sera
necesario resolver "n" pasos de tiempo, mientras que si la frecuencia es f=2Hz, para
avanzar un segundo serd necesario resolver "2n" pasos de tiempo, duplicandose el
tiempo de célculo.

Por lo tanto el coste computacional es directamente proporcional a la frecuencia
mientras que es inversamente proporcional al Reynolds neto.

3.7. Visualizacion de patrones de flujo e inyeccion de trazador.

Se ha utilizado el programa Tecplot para visualizar los patrones de flujo asi como
también la inyeccion del trazador.

3.7.1. Normal oscillatory conditions

velocity-magnitude: 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095

Figura 3.19- Patrones de flujo NRM f=1Hz, Re,=230, Re,=2300, St=0.132
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En la Figura 3.19 se puede observar el patron de flujo en el caso NRM. Se han
representado para los grados 0, 90, 180, 270 que corresponden con los puntos de
velocidad maxima, minima y nula en el momento de cambié de un ciclo positivo a
negativo y viceversa.

Se aprecia la generacidon de un chorro que se genera en un diafragma y se desplaza
hasta casi alcanzar el diafragma continuo. El chorro generado en el ciclo positivo tiene
una mayor intensidad, ya que esta favorecido por el flujo neto, mientras que el chorro
generado en el ciclo negativo tiene sentido opuesto al flujo neto.

Se pueden observar la aparicién de zonas muertas en las proximidades de la pared y
esquinas de los diafragmas.

3.7.2. Abnormal oscillatory conditions

=

[ I B

velocity-magnitude: 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 055 06 065 07 075 08 085 09 095

Figura 3.20- Patrones de flujo ABN f=1Hz, Re,=230, Re,=2300, St=0.132
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En la Figura 3.20 se representan los patrones de flujo para el caso ABN en los mismos
puntos que en la Figura 3.19, siendo por lo tanto comparables.

En el caso ABN tenemos velocidades pico mas altas en el ciclo positivo, siendo por
contra inferiores en el ciclo negativo. Esto produce la aparicidn de un chorro en el ciclo
positivo que al contrario del caso NRM llega a sobrepasar el diafragma contiguo. En el
ciclo negativo no llega a generarse un chorro apreciable aunque si se crean
vorticidades que eliminan zonas muertas en zonas cercanas a la pared y esquinas de
los diafragmas.

3.7.3. Visualizacion de la inyeccion

concentration-h2o<t>: 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04 0.045 0.05 0.055 0.06 0.065 0.07 0.075 0.08 0.085 0.09 0.095

Figura 3.21- Visualizacidn de la inyeccion y dispersion de la especie en el caso NRM
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3.8. Resultados

3.8.1. Curvas de concentracion y curvas adimensionales

En la Figura (3.22) se ha representado la fraccion mdsica de trazador en diferentes
secciones aguas abajo de la inyeccidn. Puede observarse como estas curvas siguen una
distribucién Gaussiana al ir alejdndonos de la zona de inyeccion. Si hacemos un zoom
en una de las curvas puede verse como realmente la curva esta formada por
senoidales, haciendo presente la cantidad de pasos de tiempo que se han resuelto(ver
Figura 3.23).

En posteriores resultados, para un mejor andlisis, las curvas se dardn
adimensionalizadas, siguiendo las ecuaciones que se presentaron en () y de una Unica
seccion de referencia, en nuestro caso L14 que se encuentra a 2643,75mm aguas abajo
del punto de inyeccién.

% 10 Normal oscillatory conditions (NRM)
——12(393.75 mm)
L4 (768.75 mm))
— L6 (1143.75 mm)
g L8 (1518.75 mm)
g ——L10 (1893.75 mm)
o L12 (2268.75 mm)
~ — L 14 (2643.75 mm)
“'-“_ 2 L
3
N
g
o)
=
c
O
8
= 1
cC
@Q
O
c
(o)
O fﬁ
0 — ) |
0 200 400 600 800 1000
Tiempo (s)

Figura 3.22- Concentracion (fraccién masica de trazador) en diferentes secciones aguas abajo de la inyeccion

(f=1Hz, Re,=230, Re,=2300, St=0.132)
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% 107 Normal oscillatory conditions (NRM)
9.5r "'-. ——12(393.75 mm)
L4 (768.75 mm))
=6 (1143.75 mm)
ol L8 (1518.75 mm)

—— 110 (1893.75 mm)
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Figura 3.23- Zoom aplicado a la Figura 3.22

180 200 220

Una vez obtenida la concentracién de trazador en diferentes secciones de nuestro
reactor, estamos en disposicion de obtener las curvas adimensionales mediante el
procedimiento explicado en el apartado 1.5.5 Determinaciéon de la distribucion de
tiempos de residencia (RTD).

En la Figura 3.24 se muestran las curvas adimensionales del caso NRM en diferentes
secciones del reactor.

Es importante tener en cuenta que al ir midiendo la concentracién en secciones mas
alejadas al punto de inyeccidon se obtienen curvas cada vez mas simétricas y centradas
en 6=1.

Si queremos comparar diferentes condiciones de operacion siempre deberemos

comparar curvas medidas a una misma distancia del punto de inyeccién para que la
informacién sea comparable.
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En la Figura 3.25 se muestran las curvas de un reactor mas largo para demostrar que
las curvas van tomando una forma mds cercanas al flujo piston al alejarnos del punto
de inyeccién.

Normal oscillatory conditions (NRM)

1 4 T T T T
—| /P =10
— [P =20
1.2F — /P =30
L/P=40
- L /P =50
1l L/P=60] |
—| /P =70
0.8 .
@
L
0.6 N
0.4 .
0.2f .
0 | |
0 1 2 3 4 5
O]
Figura 3.24- Curvas adimensionales NRM (f=1Hz, Re,=230, Re,=2300, St=0.132)
Normal oscillatory conditions (NRM)
1.6
——L/P=10
= L/P=30
1.4- — L/P=50
L/P=70
— | /P=90
1.2k —L/P=110
1 [
Q@ 0.t
0.6r
0.4r
0.2r
0 -  —
0 1 2 3 4 5

€]
Figura 3.25- Curvas adimensionales NRM (f=0.5Hz, Re,=230, Re,=1250, St=0.132)
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3.8.2. Normal oscillatory conditions (NRM)

En la Figura 3.26 se muestran las curvas adimensionales del caso NRM en la seccidn
L14=2643,75mm (L/P=70) aguas abajo de la inyeccidn para diferentes frecuencias. En
todos los casos tanto Ren=230 y St=0.132 permanece constante.

Normal Oscillatory Conditions (NRM)

1.4 T T T T T T
=15 Re =3450
o]
1.2 —— =1 Re_= 2300
——1=05 Re_=1150
1L —— =035 Re =805
=020 Re =460
0.8r .
@
g
06F .
04r .
0.2r .
0
0 3 35

Figura 3.26- Normal oscillatory conditions L/P=70, Re,=230, St=0.132

Estamos buscando la curva adimensional RTD lo mas estrecha posible (con menor
varianza), simétrica y centrada en 6=1.

De todas las curvas mostradas en la Figura 3.26 obtenemos un éptimo para f=0.35Hz y
una relacién Reo/Ren=3.5.

Podemos concluir diciendo que para frecuencias f>0.35Hz la relacion Reo/Ren>3.5,
aumentando la dispersidn axial y por tanto obteniendo curvas simétricas pero mas
anchas con una mayor varianza. Para frecuencias f<0.35Hz la relaciéon Reo/Ren<3.5
generandose mayores zonas muertas que dificultan el avance de la especie
produciendo curvas con mayores colas y asimétricas.
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3.8.3. Abnormal oscillatory conditions (ABN)

Abnormal oscillatory conditions (ABN)

15 I T T I
e =1 Re0=2300
— VR4 Reo=‘1 150
— =0.35 Reo=805
f=0.2 Reo=460
1 - -
S
L
0.5 -
0 05 1 15 2 2.5 3 35

Figura 3.27- Abnormal oscillatory conditions L/P=70, Re,=230, St=0.132

En la Figura 3.27 se ha procedido de igual modo que en apartado anterior, y se observa
gue al igual que con el caso NRM se obtiene un dptimo para una frecuencia f=0.35Hz.

3.8.4. Comparacion entre NRM y ABN

El objetivo de implementar una oscilacidon de flujo anormal (ABN), es mejorar la curva
RTD. Para valorar que tipo de oscilacion genera mejores resultados se representaran
ambas curvas para unas mismas condiciones de operacion.
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Figura 3.28- Comparacion entre NRM y ABN para L/P=70, f=1Hz, Re,=230, Re,=2300, St=0.132
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Figura 3.29- Comparacion entre NRM y ABN para L/P=70, f=0.5Hz, Re,=230, Re,=1150, St=0.132
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Figura 3.30- Comparacién entre NRM y ABN para L/P=70, f=0.35Hz, Re,=230, Re,=805, St=0.132
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Figura 3.31- Comparacién entre NRM y ABN para L/P=70, f=0.2Hz, Re,=230, Re,=460, St=0.132
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En las Figuras 2.28, 3.29, 3.30 y 3.31 se observa como el abnormal oscillatory
conditions (ABN) genera unas curvas RTD adimensionales mas simétricas y con menos
colas que el caso NRM.

Podemos explicar la mejora de este tipo de flujo oscilatorio observando el patrén de
flujo (ver Figura), ya que éste tiene un menor numero de zonas muertas en las
proximidades de la pared y esquinas de los diafragmas.

Los ciclos positivos con velocidades superiores permiten hacer que avance la especie
escapando de las zonas muertas, mientras que en los ciclos negativos con velocidades
negativas inferiores genera el mezclado sin demasiada dispersidn axial y evitando la
aparicion de colas en la parte derecha de las graficas RTD.

La mejora aunque visible no es del todo significativa, pudiéndonos plantear la
dificultad afadida que supone la generacién de este tipo de flujo para la mejora

conseguida.

En cualquier caso no es objetivo de este PFC estudiar la viabilidad o no de ejecutar este
tipo de flujo oscilatorio, sino estudiar su comportamiento.
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BLOQUE III-

Deflectores
moviles
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Capitulo 4: Estudio de OBR con deflectores
moviles

4.1. Definicion del dominio computacional

El problema fluido dinamico que se plantea en este Bloque lll, es el estudio del proceso
de mezclado en un reactor en la que la oscilacidn es ejercida sobre los deflectores, que
son desplazados axialmente por la actuacion del piston. Al igual que para la oscilacidon
del fluido, dispondremos de un flujo neto que arrastrara el frente de trazador desde el
punto de inyeccion hasta la salida. En este caso la componente oscilatoria del flujo no
existe, y son las leyes de desplazamiento de los deflectores (baffles) las que gobiernan
el movimiento.

El proceso de mezclado al igual que en el Bloque Il se estudiara mediante la inyeccién
de un pequeno volumen de trazador en el interior del reactor. La distribucién de
trazador serda analizada como una funcién del tiempo en una localizacion axial
determinada.

El reactor al igual que en el Bloque Il estara formado por 110 pasos, e inyectaremos y
mediremos la concentracion en los mismos puntos, con la finalidad de obtener
resultados comparables (ver Figura 4.1).

Inyeccion
l L1 L2 L3 L4 L5 L6 L7
inlet outlet
ey e e e —>

30P 10Pp  20P 30P 40P 50P 60P 7OP

Figura 4.1- Punto de inyeccidn y de medicion de la concentracion.
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4.2. Geometria estudiada

La geometria del problema a resolver esta compuesta por un conducto liso de seccion
transversal circular de didmetro D = 25 mm en el que se insertan, equiespaciados una
distancia L = 37,5 mm, una serie de discos de didmetro exterior D; = 23 mm con
orificio interior Dy = 11,5 mm y espesor e = 1 mm, quedando una distancia g =
1 mm entre los discos y el conducto (ver Figura 4.2).

D | D

"

3
-
r

Figura 4.2- Geometria del reactor de diafragmas oscilatorios

La periodicidad geométrica que existe en la direccion longitudinal, permite definir un
paso espacial como la region de conducto de longitud L centrada en torno a uno de los
discos insertados (ver Figura 4.3).

L
N "

Figura 4.3- Paso espacial en el reactor de diafragmas oscilatorios

En el modelo 2D, gracias a la simetria axial de la geometria, el dominio computacional
se reduce a la mitad de la seccién longitudinal de un paso espacial (ver Figura 4.4).
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Di/2 | D/2

ID(}/Z

L

Figura 4.4- Dominio computacional de un paso del modelo 2D

Notese que la definicion del dominio computacional que se hace para este Bloque Il es
equivalente a la hecha para el Bloque I, con la Unica diferencia de la holgura que existe
entre el disco y conducto.

4.3. Metodologia de simulacion

La metodologia de simulacidon que se aplica en la resolucién del campo de velocidades
y del transporte de especies con la configuracién de oscilacion de los discos (Bloque 1)
es similar a la aplicada con la configuracién de oscilacién del fluido (Bloque II). A
continuacion se muestran las diferencias entre ambas metodologias.

Las leyes de gobierno del movimiento de los discos son leyes sinusoidales temporales.
up(t) = uposen(2rft + @)

En este caso el flujo neto vendra dado por un gasto constante a la entrada, impuesto
como una velocidad (Vi,;e¢) (ver Figura 4.5).

e

net

I

Figura 4.5 Modelo del OBR con diafragmas moéviles

Al igual que para la oscilacién del fluido (Bloque 1), se inicia el ciclo de oscilacién en
condiciones de reposo, para ¢ =0, es decir, con velocidad del disco nula, por
considerar que esta situacién reproduce mejor el fendmeno real. Asi, la ley temporal
sinusoidal para la velocidad del disco se expresa como:
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up(t) = 2nfxy,sen(2mft)

En la Figura 4.6 se representa la evolucion de la velocidad del disco, partiendo del caso
estacionario con gasto masico constante:

Simulacion estacionaria | Simulacién no estacionaria
el

V|‘-l

1

. AN N
ub(t)/uw—O,S 1 0.0 o N NS '5\/4:0

0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,

t/t

Figura 4.6- Simulacion estacionaria y simulacién no estacionaria

A partir del caso de inicio del ciclo comienza la simulacién no estacionaria, con
velocidad de disco variable en el tiempo. Para ello es preciso discretizar la ecuacién
siguiente imponiendo un paso de tiempo en el eje temporal, que se obtiene mediante
la condicion de Courant-Friedrich-Levy (condicion CFL).

A<
Ax —
siendo At el paso de tiempo, 4x el tamaiio de la celda en direccion axial, u la velocidad
en la celda de tamaiio 4x y C el nimero de Courant.

Es importante mencionar que para el caso de Malla Deformable, con el paso de
tiempo que satisface la condicion CFL, se han encontrado problemas de convergencia
durante la simulaciéon asociados al movimiento de la malla dindmica dentro del
dominio computacional. Dichos problemas obligan a la determinacion de un paso de
tiempo valido mediante un proceso de pruebay error.

4.3.1. Periodicidad temporal

En la simulacién no estacionaria, que comienza a partir del caso inicial de la simulacion
estacionaria, se produce un transitorio que ha de superarse hasta alcanzar una
solucién periddica en el tiempo. Es decir, existe un nimero determinado de ciclos
temporales al comienzo de la simulacién no estacionaria en los que la solucién difiere
de un ciclo a otro. Este periodo se denomina simulacidn transitoria. Una vez superado
el transitorio se alcanza la periodicidad temporal, comenzando el periodo
denominado simulacion periddica temporal.
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Simulacion estacionaria Simulacién no estacionaria

»

F

Simulacidn transitoria Simulacidn periddica temporal

uy 1)/ Ubag 5 0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,5 4,0

t/t

Figura 4.7- Simulacion transitoria y simulacién periddica temporal

4.3.2. Periodicidad espacial.

La geometria del reactor de flujo oscilatorio se compone de un determinado nimero
de pasos espaciales consecutivos, centrados en los discos insertados. Esta periodicidad
geométrica se traduce en una periodicidad espacial de la solucion numérica dentro
del dominio computacional, ya que el patron de movimiento del flujo ha de ser el
mismo en cada uno de los pasos espaciales, salvando las inestabilidades propias de la

turbulencia.

4.4, Condiciones de operacion
El fluido de trabajo utilizado para las simulaciones es agua, con propiedades a 25°C:

- Densidad: p=998,2 kg/m?

- Viscosidad dinamica: u=0,001003 kg/ms

- Viscosidad cinematica: v=1,004809-10° m?/s

- Coeficiente de autodifusion: Dw = 2.299-10° m?/s

Los parametros de funcionamiento del piston encargado de originar el movimiento

oscilatorio son:
- Amplitud de oscilacién( x,) (m)

- Frecuencia de oscilacion (f) (Hz)
- Velocidad de oscilacién (u) (m/s)
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f [Hz] X, [mm] Re, Re, Re,/Re, St
1.5 15 230 3450 15 0.132
1 15 230 2300 10 0.132
0.5 15 230 1150 5 0.132
0.35 15 230 805 3.5 0.132
0.2 15 230 460 2 0.132
Tabla 4.1- Condiciones de operacion. Deflectores maviles.
4.5. Metodologias de resolucién

Para resolver el OBR-MB (deflectores méviles) se han utilizado dos metodologias con el
fin de comprobar si son validas para resolver el transporte de especies.

-Moving Reference Frames (MRF)

-Malla Deformable (MD)

4.6.

Patrones de flujo e inyeccidn de especies
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velocity-magnitude: 0.02 0.04 006 008 01 012 014 016 018 02 022 024 026 0.28

Figura 4.8 -Patrones de flujo en un OBR con deflectores méviles [16]
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concentration-h2o<t>: 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04 0.045 0.05 0.055 0.06 0.065 0.07 0.075 008 0.085 0.09 0.095 0.1

Figura4.9- Inyeccion y dispersion de un trazador en un OBR con deflectores méviles [16]
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Capitulo 5: Moving Reference Frame

En este capitulo modelizaremos un OBR con deflectores mdviles, utilizando la
metodologia de Moving Reference Frame (MRF), mientras que en el Capitulo 6 se
estudiard el mismo caso pero con la metodologia de Malla Deformable (MD)

5.1. Metodologia Moving Reference Frame
Para implementar la metodologia Moving Reference Frame con el fin de resolver el
caso OBR con deflectores oscilatorios, debemos modificar las condiciones de contorno.

Se explicardn los pasos que difieren de el caso OBR con deflectores fijos.

Dependiendo del sentido de movimiento del disco, tendremos dos casos.

Uneta
> Udisco

Vfluido = - Udisco
Vpared = Udisco
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_ Udisco
% %

Udisco
- Udisco

Vfluido
Vpared

Figura 5.1- Condiciones de contorno en Moving Reference Frame

Tanto la velocidad Vsiido , COMO Vpared deberan ser introducidas como condiciones de
contorno, mientras que la velocidad del disco sera nula. Esto es asi porque la version
utilizada en Fluent no permite aplicar movimiento a superficies normales al flujo. Si
seria posible, por el contrario, si se tratara de superficies tangenciales, como es el caso
de una varilla concéntrica moviéndose en el interior de un conducto.

1. Define > Model > Solver... Deberd estar seleccionado Velocity Formulation

Absolute
= Solver
Solver Formulation
* Pressure Based & Implicit
" Density Based &
Space Time
2D * Steady
& Axisymmetric " Unsteady
" Axisymmetric Swirl
~

Velocity Formulation

" Relative
Gradient Option Porous Formulation
“* Green-Gauss Cell Based ' Superficial Velocity

" Green-Gauss Mode Based || ¢ Physical Yelocity
" Least Squares Cell Based

0K ‘ Cancel| Help|

Figura 5.2- Solver

2. Condicion de contorno a la entrada del conducto: Se tiene un perfil de
velocidades uniforme, por lo que se emplea una condicién de contorno de tipo

106



Andlisis numérico de la distribucidn del tiempo de residencia en tipologias avanzadas
de mezcladores tubulares

velocity inlet (magnitude normal to boundary). El valor de la velocidad a
introducir depende del nimero de Reynolds neto que se esta simulando.
Define > Boundary Conditions

= Velocity Inlet

Zone Name

|entrada

Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | DS |

Velocity Specification Method |Magnitude, Normal to Boundary

B
Reference Fram@ j
B

Velocity Magnitude [my{s] |g_ ano> ‘cunstant

oK | Cancel| Help|

Figura 5.3- Condicion de contorno a la entrada del tubo (Velocity Inlet)

En la pestafia Reference Frame se seleccionara Absolute y en Velocity
Magnitude se incluira la velocidad neta del flujo.

3. Condicion de contorno a la salida del conducto: Se emplea una condicién de
contorno de tiempo Pressure outlet.

4. Condicion de contorno para la pared del conducto: Debido a que Fluent no
puede dar movimiento a superficies perpendiculares al flujo, es necesario
establecer otras condiciones de contorno que permitan obtener las mismas
condiciones de flujo sin tener que dotar de velocidad a los discos. El
movimiento de los deflectores se sustituira por un movimiento de la pared del
conducto y el fluido en su conjunto.

Define > Boundary Conditions > Pared del tubo
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= Wall

Zone Name
|conductu_£11|

Adjacent Cell Zone
|F1uido_ﬂ1

Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | UDS |

Wall Motion Motion
~ . .
o E‘t:\t:il::;a\rza\;’all * Relative to Adjacent Cell Zone LIEDY O
" Absolute XVelocity (mfs) [-5. 518814956 |constant ~
" Translational Y-Velocity [m/s) |ﬂ |cunstant j
" Rotational

* Components

Shear Condition

* No Slip

" Specified Shear
~

o~

0K | Cancel| Help|

Figura 5.4- Condicion de contorno en la pared del tubo (Wall)

Se debe seleccionar en Wall Motion Moving Wall, Motion Relative to Adjacent Cell
Zone. Y en la componente X-Velocity se incluira la Vpared.

5. Condicion de contorno para el fluido del conducto: Como se ha dicho, para

resolver el problema es necesario dotar al fluido en su conjunto de
movimiento.

Define > Boundary Conditions > Volumen Fluido

Para ello Fluent permite seleccionar la opcidon Moving Reference Frame,
mediante la cual se introduce el valor de la componente X de velocidad.
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[,

Zone Name
|F1uidu_[|1

Material Name |water—|iquid j Edit...

" Porous Zone

Fluid

[ Source Terms
" Fixed Values

Motion | Porous Zune] Fleaciiunl Source Termsl Fixed Valuesl

LY T b oving Peference Frame -

Rotational Yelocity Translational Yelocity

Speed [radfs) |g X [mfs) |u. 01884956

Y [mis] |o

0K | Cancel| Help|

Figura 5.5- Condicion de contorno en el fluido (Fluid)

Deberd realizarse este paso en todos los volumenes fluidos incluido el volumen
trazador.

En translational Velocity se introducird Veido.

6. Condicidn de contorno para el disco: Aunque parezca incoherente la velocidad
del disco sera nula.
Define > Boundary Conditions > Disco
= Wall
Zone Name
|diSCD

Adjacent Cell Zone
|F1uidu_pasu

Momentum | Thermal | Radiation | Species | DPM | Multiphase | UDS |

Wall Motion Motion
* Stationary Wall | | [+
" Moving Wall

Shear Condition

“ No Slip

" Specified Shear
r

" Marangoni Stress

0K | Cancel| Help‘

Figura 5.6- Condicion de contorno para el disco (Wall)

109



Andlisis numérico de la distribucidn del tiempo de residencia en tipologias avanzadas
de mezcladores tubulares

5.2. Analisis de la metodologia MRF

La metodologia Moving Reference Frame empleada para resolver el movimiento de las
placas se ha extrapolado de [17].

En esta publicacién la metodologia MRF se utiliza para mover las palas de un
rascador.Los resultados obtenidos fueron validados experimentalmente por
velocimetria laser, concluyendo que MRF modeliza correctamente el flujo en
conductos con elementos moviles insertados.

Se ha llevado un acabo un analisis de los resultados obtenidos, tanto de los patrones
de flujo como de la dispersion de la especie y podemos concluir que tanto el flujo
como el transporte de especies se comporta coherentemente.

La cantidad de trazador que al cabo de un cierto tiempo escapa a través de la salida es
el mismo que el inyectado, asi como también las medidas de la concentracién en las
diferentes secciones son coherentes con las curvas RTD experimentales.
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5.3. Resultados OBR con deflectores moéviles (MRF)

Moving Reference Frame (MRF)

18 T T T T T
MRF f=1.5 Hz Re_=3450
1.6F —— MRF f=1Hz Re =2300 |1
—— MRR f=0.5 Hz Re_=1150
1.4r —— MRF f=0.35 Hz Re =805 |
MRF =02 Hz Re =460
1.2r 7

— 1F b

o)

W o sk .
061 7
041 7
0.2+ 7

0 05 1 1.5 2 25 3

O

Figura 5.7- Moving Reference Frame L/P=70, Re,=230, St=0.132

En la Figura 5.7 se representa las curvas RTD adimensionales para la seccién L/P=70y
diferentes frecuencias.

Se observa que al modificar la frecuencia, se modifica la forma de estas curvas,
obteniéndose un O6ptimo para f=0.5Hz (Reo/Re,=5). Podemos comparar estos
resultados con los obtenidos en el apartado 3.8.2, y observar como en el caso de flujo
oscilatorio el 6ptimo se alcanzaba para f=0.35Hz (Reo/Ren=3.5).

Esta diferencia puede ser causada por la naturaleza del flujo oscilatorio, mientras que
en el OBR con flujo oscilatorio aparecen zonas muertas en la proximidad de las paredes
y esquinas de los diafragmas, en el OBR con diafragmas mdviles estas zonas muertas
no existe. Al aparecer zonas muertas se necesita de una mayor velocidad del flujo para
generar voértices con mas intensidad capaces de arrastrar la especie atrapada en la
zona muerta, y por lo tanto de un mayor Re..
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5.4. Resultados OBR con deflectores mdviles y flujo oscilatorio
(MRF)

En este apartado vamos a estudiar la superposicién de un OBR con deflectores mdviles
y flujo oscilatorio.

Se han estudiado diferentes casos, dependiendo del desfase entre el movimiento del
flujo a la entrada y los deflectores méviles. Las ecuaciones que gobiernan el OBR son la
velocidad del flujo a la entrada del reactor us,,j, y la velocidad de las placas moviles

udeflector-
u(t)flujo = Upet + Upsc = Upet T+ 27TfX051n(2T[ft)

U() gefrector = 2mfXosin(2mft — 6)

3T

, T
donde & tomara los valores 0, P

Todos los casos se han estudiado para Re,=230, Re,=2300, f=1Hz, St=0.132.
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L/P=70 Ren=230 f=1Hz Re0=2300 St=0.132

1.8
— \IRF
16 NRM-MRF 0
= NRM-MRF 90
— NRM-MRF 180
1.4r NRM-MRF 270
1.2r
—— 1_
g
Wo st
0.6
04r
0.2+
0 e |
0 3 3.5

Figura 5.8- OBR con deflectores mdviles y flujo oscilatorio a la entrada para diferentes desfases

En la Figura 5.8 se observa como se alcanza un éptimo para el caso de deflectores
moviles sin flujo oscilatorio a la entrada (MRF). Al superponer el movimiento de los
deflectores con el flujo oscilatorio a la entrada se alcanzan velocidades superiores en el
interior del reactor, provocando un buen mezclado, pero una mayor dispersion axial.

El caso NRM-MRF sin desfase consigue una curva perfectamente centrada en ©6=1,
pero con una mayor varianza debido a una mayor dispersidn axial.
En los demas casos, el desfase provoca que la curva no se encuentre centrada en 6=1.

Por lo tanto podemos concluir que combinar conjuntamente un flujo oscilatorio a la
entrada del reactor con diafragmas mdviles no mejora la generacién de condiciones de
flujo pistén (plug flow).

Quizds, para desechar la idea de combinar el flujo oscilatorio con los diafragmas
moviles seria necesario de un estudio mas profundo, modificando parametros como la
frecuencia de oscilacién, que no tendria por qué ser la misma en los dos casos asi
como el estudio de otros desfases entre la velocidad del flujo y los deflectores.
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Capitulo 6: Malla deformable

En este capitulo se modeliza un OBR con deflectores mdviles utilizando la metodologia
de Malla Deformable (Dynamic Mesh) y compararemos si la metodologia Moving
Reference Frame y Malla Deformable son equivalentes.

6.1. Metodologia Malla deformable.

6.1.1. Definicion de la malla dinamica en FLUENT.

Para modelar en FLUENT el desplazamiento axial de los discos a lo largo del dominio
computacional se utiliza una malla dindmica, dynamic mesh. Existen tres métodos de
mallado dinamico disponibles:

e Smoothing: el desplazamiento de una pared mdvil comprime o expande las
capas uniformemente (Figura 6.1).

e LlLayering: el desplazamiento de una pared moévil comprime la capa contigua j
hasta alcanzar un tamafio minimo h,,;,, uniendo la capa j con la adyacente i, o
expande la capa contigua j hasta alcanzar un tamafio maximo h,,,, dividiendo
la capajenjyk (Figura6.2).

e Remeshing: con el desplazamiento de una pared moévil se rehace el mallado
localmente (Figura 6.3).
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Figura 6.1- Dynamic mesh. Smoothing mesh method
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Figura 6.2- Dynamic mesh. Layering mesh method

Figura 6.3- Dynamic mesh. Remeshing mesh method

El método seleccionado para modelar el movimiento oscilatorio de los deflectores en
el interior del reactor es el de layering puesto que sus caracteristicas se adecuan al
mallado estructurado disefiado y la cinemdtica del modelo. La metodologia de
simulacién que se describe a continuacidon ha sido adaptada del tutorial de FLUENT
Using Dynamic Meshes sobre mallados dinamicos.
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6.1.2. Simulacion de casos sucesivos mediante una UDF

La discretizacion del ciclo temporal implica la resolucién numérica de un elevado
numero de casos. A partir de la simulacién estacionaria del caso inicial, cada nuevo
caso se obtiene actualizando la velocidad de los discos y aplicando al caso que le
precede un paso de tiempo At. Las hipdtesis de simulacién se mantienen, cambiando
Unicamente del modelo estacionario al modelo no estacionario. El software FLUENT
permite realizar el cambio de velocidad de un caso al siguiente de manera cdmoda y
automatica, mediante una funcién definida por el usuario (User-Defined Function,
UDF).

La programacién de una UDF en FLUENT se realiza en lenguaje C y permite resolver
ciertas operaciones, por ejemplo: inicializar perfiles de velocidad no uniformes,
trabajar con condiciones de contorno dependientes del tiempo y/o el espacio,
modificar las propiedades de los materiales, etc. FLUENT permite trabajar con dos
tipos de UDFs:

e Interpretada (interpreted): el cédigo se ejecuta linea a linea, no necesita un
compilador independiente, utiliza mas memoria y tiene limitaciones en cuanto
a las tareas que puede resolver.

e Compilada (compiled): utiliza una biblioteca, requiere compilador
independiente, utiliza menos memoria y no tiene limitaciéon en cuanto a las
tareas a resolver.

Para la oscilacién del fluido, la actualizacién de gasto masico y paso de tiempo si se
puede abordar facilmente con una interpreted UDF. Sin embargo, para la oscilacidon de
los discos es necesario recurrir a una compiled UDF, puesto que la modificacion de la
posicion de los discos dentro del dominio computacional a lo largo del ciclo de
oscilacién se realiza mediante la funcién DEFINE_CG_MOTION no permitida en las
interpretadas.

La programacion de la UDF compilada que se aplica, de nombre obr.c se adjunta a

continuacion en la Figura 6.4. En [6] se explica la instalacion y configuracién del
compilador, asi como los pasos para crear la biblioteca necesaria.
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include "udf.h"

define PI 3.1415926536

define x0 0.015 /* amplitud de oscilacion, en m */
define £ 1 /* frecuencia de oscilacion, en Hz #*/

DEFINE CG MOTICW (ofr, dt, wvel, omega, time, dtime)
{

real w;

real w= 2 = PI * f:

v =w * x0 * sin(w * time);

wvel[0] = w;

Figura 6.4- Programacion de la UDF compilada (obr.c)

6.1.3. Aspectos constructivos del dominio computacional

La simulacidon del dominio computacional entra en conflicto con el método layering.
Cuando el ciclo de oscilacién avanza desde t/t = 0 hasta t/7 < 0,5, la region de
recorrido del pistén (de longitud 2x,) se va reduciendo en sentido del movimiento, de
manera que las celdas contiguas a la regién de remanso se comprimen hasta unirse
con las adyacentes (Figura 6.5). Nétese que en sentido opuesto al movimiento, las
celdas se expanden hasta dividirse de manera analoga.

t/t=0 17
L [ v [ ¥ Je ¥ [ ¥ | [
i
0<t/fT<05

~\ // N\
I(VI)I?I?I;,QIPI\‘#(\I)I

Figura 6.5- Expansion y compresion de celdas en la region de recorrido.

Siguiendo este procedimiento, en t/t = 0,5 la region de recorrido tiene longitud cero
en el sentido del movimiento, no existiendo celdas en dicha parte del dominio, lo cual
no es posible desde el punto de vista de la convergencia (este problema se repite a la
inversa para t/t = 1). La solucién consiste en prever una distancia de seguridad
dentro de las regiones de remanso para que en ningun caso exista longitud de
recorrido nula (Figura 6.6 ).
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Figura 6.6- Regiones de nuestro OBR.

Pese a la prevision de esta distancia de seguridad se han presentado problemas de
convergencia para el paso de tiempo At = 0,013 s, que en principio satisface la
condicién CFL. Estos problemas radican en la creacién de celdas con area negativa, en
instantes aparentemente aleatorios a lo largo del ciclo de oscilacién. Se ha
comprobado que la reduccién del paso de tiempo retrasa la aparicion del problema a
instantes posteriores en el ciclo, pero no se ha evidenciado el motivo. Con un paso de
tiempo At = 0,01 s si se consigue evitar la aparicidon de celdas con area negativa para
una frecuencia f=1Hz o inferior.

6.1.4. Denominacidn de las regiones fluidas en Fluent.

Nuestro OBR estara formado por diferentes regiones que es importante estudiar para
posteriormente definir las zonas en la malla dindmica.

La zona de Remanso 1 se encontrard en la entrada del OBR, y estara separada del OBR
por la superficie Interior-156 ( en esta zona es donde se creardn y se destruiran nodos
dependiendo si los discos se mueven en sentido positivo o negativo)

La zona de Remanso 2 deberda tener una longitud mayor a 2x,, que es la distancia que
un disco recorrera en todo su movimiento. En la superficie Interior-14 se crearan y se
destruirdn los nodos al igual que ocurria en la superficie Interior-156. Finalmente
tenemos una zona Layering que en nuestro caso la hemos tomado con una longitud
igual a las zonas de Remanso.
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Figura 6.7. Denominacion de aristas del dominio computacional en GAMBIT.

Los nodos en las zonas de Remanso y Layering deben tener un tamafio axial igual en
todo su dominio, y del mismo tamafio que los nodos que se encuentra en contacto con
las superficies Interior-156 y 110.

Como ya he mencionado anteriormente, en las zonas Interior 156 y 14 los nodos se
irdn creando y destruyendo segun el movimiento de los discos. Es importante que en el
momento de la creacién y destruccién, este nodo tenga el mismo tamano que su nodo
contiguo para que no se creen zonas de area negativa.

6.1.5. Definicion de parametros y zonas en la malla dindmica
en Fluent.

Una vez que la UDF ha sido compilada correctamente y creada la biblioteca
correspondiente [6], se procede a definir los parametros de funcionamiento del
mallado dinamico que se configuran como se muestra en la Figura 8, accediendo a
través del desplegable Define > Dynamic Mesh > Parameters.

A continuacidn se establecen las zonas de malla dindmica en el desplegable Define >
Dynamic Mesh > Zones, comprobando previamente que la UDF empleada estd
disponible en la pestafia Motion Attributes > Motion UDF/Profile con la extension
:libudf (véase la Figura 6.9). En la Tabla 6.3 se recoge la descripciéon de las zonas
necesarias.
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Figura 6.8- Definicion de parametros del mallado dinamico
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Figura 6.9- Definicién de zonas del mallado dindmico.
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Nombre Type Cell Height
Disco Rigid Body 0 -
Fluido Ridid Body - -
Trazador Rigid Body - -
Agua_remanso2 Rigid Body - -
Interior-156 Stationary 0.001069 0
Interior-14 Stationary 0 0.001069

Tabla 6.1- Definicion de zonas del mallado dinamico.

Nétese que el valor de la altura Cell Height para las fronteras de entrada y salida
(Interior-156 y Interior-14) se hace coincidir con la distancia axial uniforme entre nodos
gue se establece para el mallado de las regiones layering y remanso.

6.2. Analisis de la metodologia MD

Al igual que en Moving Reference Frame en éste caso también hemos realizado un
analisis de los resultados obtenidos, tanto de los patrones de flujo como del transporte
de especies, y podemos concluir que el transporte de especies utilizando la
metodologia de Malla deformable para modelizar un OBR con deflectores moviles se
comporta coherentemente.

La metodologia Malla Deformable presenta un inconveniente frente a Moving
Reference Frame, y éste es la generacién de areas negativas.

En el proceso de generacién y destruccion de los nodos para modelizar el movimiento
de los diafragmas nos hemos encontrado con un error al generarse nodos de area
negativa. Para solucionar el problema, es necesario que los nodos que se
generan/destruyen tengan la misma dimensién axial que los contiguos, es decir, todos
los nodos que se encuentran en la zona de remanso y layering deben tener el mismo
tamanfio longitudinal.

Esto solo no es suficiente para evitar el error, sino que también debemos utilizar un
time step inferior con respecto a la metodologia Moving Reference Frame. No tenemos
un criterio para determinar cudl debe ser el time step 6ptimo, por lo que se ha
encontrado por prueba vy error.
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6.3. Resultados OBR con deflectores moéviles (MD)

Malla Deformable (MD)

1.8 T T T
MD f=1.5Hz Reo=3450
16k — VD f=1Hz Reo=2300 |
— D f=0.5Hz Reo=1150
14L —— MD f=0.35Hz Re_=805|
MD f=0.2Hz Reo=460
1.2} 1
I
_ 1t —
©
W o8l 1
.‘\‘
0.6k 1
0.4k i
0.2} 1
U | | | - |
0 0.5 p 15 2 25 3
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Figura 6.10- Malla Deformable L/P=70, Re,=230, St=0.132

En la Figura 6.10, se representan las curvas RTD para el caso de un OBR con deflectores
moviles utilizando la metodologia de Malla Deformable a diferentes frecuencias. Al
igual que ocurre en el Capitulo 5 encontramos un dptimo para una frecuencia f=0.5Hz
con una relacion Ren/Reo=5.

6.4. éSon Moving Reference Frame (MRF) y Malla Deformable
(MD) dos metodologias equivalentes?

Tanto Moving Reference Frame como Malla Deformable, son metodologias para
resolver el movimiento de los diafragmas. Una vez resuelto el mismo problema con los
dos métodos podemos preguntarnos si los resultados son equivalentes.
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Vamos a comparar en primer lugar los perfiles de velocidad en una seccién situada

entre dos diafragmas para MRF y MD.

Perfil de velocidad para t=2s
0,3
0,25
» 0,2
S~ <
£
3
] 0,15
S =MD
o
> 01 —— MRF
0,05
0
0 0,002 0,004 0,006 0,008 0,01 0,012 0,014
Distancia (m)
Figura 6.11- Perfil de velocidad para t=2s
Perfil de velocidad para t=2.5s
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£ 015
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Figura 6.12- Perfil de velocidad para t=2.5s
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Figura 6.13- Perfil de velocidad para t=3s

Como se observa en las Figuras 6.11 6.12, 6.13, los perfiles de velocidad para el caso
Moving Reference Frame (MRF) y Malla Deformable (MD) siguen la misma tendencia
aungue no coinciden perfectamente. El flujo en el interior de un OBR se puede definir
como "cadtico" por lo que resultados como los obtenidos, pueden bastar para concluir
gue ambas metodologias son equivalentes.

También se ha comprobado que las curvas RTD sean equivalentes (ver Figura 6.14,
6.15, 6.16,6.17 y 6.18)
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Figura 6.14- Comparacion entre MD y MRF f=1.5Hz
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Figura 6.15- Comparacién entre MRF y MD f=1Hz
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Figura 6.16- Comparacion entre MRF y MD f=0.5Hz
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Figura 6.17- Comparacion entre MRF y MD f=0.35Hz
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Figura 6.18- Comparacion entre MRF y MD f=0.2Hz

En las curvas RTD se observa como ambas curvas son casi coincidentes. Esta diferente
puede ser causada por usar una discretizacién temporal distinta.

6.5. Comparacion entre Flujo oscilatorio y Diafragmas mdviles.

En la Figura 6.19 se han representado las curvas RTD para el caso de un OBR con flujo
oscilatorio (NRM) y placas madviles (MRF) con las mismas condiciones de operacion.

El movimiento de las placas genera un buen mezclado radial sin demasiada dispersién
axial, consiguiendo condiciones de flujo piston (plug flow).

En el reactor de flujo oscilatorio se alcanzan mayores velocidades por la propia
naturaleza del flujo a la entrada del reactor, provocando que tengamos una mayor
dispersion axial. También hay que tener en cuenta que en un OBR con diafragmas fijos,
aparecen zonas muertas a causa de la geometria. Estas zonas se encuentran en las
zonas préximas a la pared, asi como esquinas de los diafragmas. Son necesarias una
mayor turbulencia e intensidad en el flujo para que la especie consiga escapar de estas
zonas, pero por contra generando una mayor dispersion axial.
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Figura 6.19- Curvas adimensionales para OBR con diafragmas moviles y OBR con flujo oscilatorio

Una vez comparado el reactor OBR con flujo oscilatorio y diafragmas moéviles para las
mismas condiciones de operacién, vamos a comparar el mismo reactor pero
trabajando cada uno en su punto éptimo de funcionamiento.

El OBR con diafragmas maviles alcanza su 6ptimo para f=0.5Hz Re,=1150 Reo/Ren=5,
mientras que con flujo oscilatorio las condiciones son f=0.35Hz Re,=805 Reo/Ren=3.5.

En la Figura 6.20 podemos visualizar las curvas RTD adimensionales para estas
condiciones de operacion.

Por lo tanto podemos concluir que el OBR con deflectores mdviles consigue un
comportamiento mas cercano al flujo piston ideal.
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Figura 6.20- Curvas adimensionales para OBR con diafragmas moviles y OBR con flujo oscilatorio
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Conclusiones del estudio

El coste computacional necesario para resolver un problema de transporte de especies
en un OBR con una geometria dada es funcion de las condiciones de operacion. Al
aumentar el Reynolds neto (con la premisa de un mismo fluido y geometria) disminuye
el tiempo de calculo, ya que el trazador avanza con una mayor velocidad, mientras que
al aumentar la frecuencia aumenta el coste al ser necesario resolver un mayor nimero
de pasos de tiempo (time step) para resolver un mismo espacio temporal.

Un reactor en tubo liso sin diafragmas con un flujo laminar con muy bajo niumero de
Reynolds genera un perfil de velocidad parabdlico. La velocidad sera maxima en el
centro del tubo mientras que en las proximidades de las paredes tiende a cero. Esta
distribucién de velocidades implica que en el transporte de especies no tengamos un
mezclado radial y que las particulas no se desplacen formando un frente plano, sino
gue aquellas que se encuentran en la zona central avanzan con una velocidad mayor
gue las que se encuentran en las proximidades de la pared. Distintas velocidades de
avance de las particulas provoca que el tiempo de residencia sea muy dispar
pudiéndose generar productos segundarios no deseados en la reaccién.

Aumentando el numero de Reynolds hasta alcanzar un régimen turbulento
conseguimos un perfil de velocidad mas plano. Con estas condiciones la especie avanza
siguiendo un perfil plano, aunque sin mezclado radial. Esta distribucidn si mejoraria los
tiempos de residencia, pero necesitariamos un tubo muy largo para que las sustancias
permanezcan en su interior el tiempo necesario hasta que se produzca la reaccion.

Todo lo expuesto anteriormente motiva el estudio de reactores de flujo oscilatorio
(OBR) que son equipos tubulares aptos para el mezclado radial, en los que se
superpone un flujo neto y un flujo oscilatorio.

Hemos intentado mejorar el mezclado en un OBR con flujo oscilatorio modificando las
condiciones del flujo a la entrada.

Implementando las condiciones de Abnormal oscillatory conditions (ABN) y Normal
oscillatory conditions (NRM) hemos podido analizar el mezclado para diferentes
condiciones de operacion.

Tanto para NRM como ABN se obtiene un éptimo en la curva RTD en funcion de la
relacion Reo/Ren. En nuestro caso NRM y ABN obtiene un éptimo para f=0.35
Reo/Ren=3.5
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Reo/Ren<3.5 empeoran la curva, al tener menos turbulencia se generan zonas muertas
en las zonas proximas a la pared y esquinas de los diafragmas que retienen la especie.
Reo/Ren>3.5 empeoran la curva ya que al aumentar Re, aumenta la dispersion axial,
obteniéndose curvas mads simétricas, pero con mayor varianza.

Abnormal oscillatory conditions (ABN) mejora la curva de RTD con respecto a NRM,
pero no de forma significativa. Un problema en los OBR con flujo oscilatorio son la
aparicién de zonas muertas en los elementos insertados. Velocidades mas altas en
ciclos positivos e inferiores en los ciclos negativos ayudan a la eliminacién de las zonas
muertas, y permite que aquellas particulas retenidas en una zona muerta en un ciclo
positivo tenga suficiente velocidad como para escapar. La forma de onda ABN permite
que el frente de trazador avance sin quedar retenido en zonas muertas y por lo tanto
evitando la aparicion de colar mas largas en las curvas RTD.

En un OBR con diafragmas moviles se obtienen mejores curvas RTD. Esto es debido a
gue en un OBR con flujo oscilatorio se alcanzan velocidades pico mucho mas altas que
con diafragmas fijos (mds del doble) provocando una mayor dispersién axial. Un OBR
con diafragmas mdviles, consigue un buen mezclado radial sin necesidad de
velocidades altas y por tanto con una menor dispersién axial, ademds en un OBR con
diafragmas moviles no hay zonas muertas debido a la naturaleza oscilatoria de las
placas. Las zonas muertas provocan "colas largas " en las curvas de RTD como ocurre
con OBR con diafragmas fijos.

Al combinar flujo oscilatorio con diafragmas moviles no se obtienen mejoras con
respecto a un OBR con diafragmas méviles puro. Se han estudiado distintos desfases
entre el flujo a la entrada y el movimiento de los diafragmas observandose una
translacion de la curva RTD con respecto a ©=1. Para desechar la idea de combinar en
un mismo OBR el movimiento de los deflectores con un flujo oscilatorio a la entrada se
deberian de estudiar otras condiciones de operacidon con diferentes frecuencias vy
desfases.

La modelizacion de deflectores méviles con la metodologia Moving Reference Frame
(MRF) y Malla Deformable (MD) se puede considerar equivalentes y validos para
modelizar reactores de este tipo después de los resultados obtenidos, teniendo en
cuenta que el flujo en un OBR se define como "caético".

Hay que tener en cuenta que en Malla Deformable aparece el problema de generacion
de celdas de area negativa, limitando el time-step a utilizar, siendo en ocasiones mas
restrictivo que la condicién CFL.
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