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Resumen. En trabajos previos se ha presentado el Modelo de Dos Zonas (MDZ) para la transferencia
de calor en lechos fijos. Este modelo permite la simulacién agil de reactores de lecho fijo de baja
relacion de aspecto, como es el caso de los reformadores de gas natural, considerando que el lecho esta
conformado por dos regiones: una zona anular, adyacente a la pared del tubo y de un espesor de un
radio de particula, y una segunda zona denominada central, abarcando el resto del lecho. Los
parametros térmicos que el modelo introduce son: el coeficiente de transferencia de calor sobre la
pared, el coeficiente de transferencia de calor entre las dos zonas del modelo y la conductividad
térmica efectiva radial que caracteriza a la zona central del lecho. Se ha discutido en contribuciones
previas la evaluacion del coeficiente de transferencia de calor sobre la pared. En este trabajo se
profundiza dicho analisis con el estudio de los perfiles de temperatura de la zona central del lecho, con
el objetivo principal de evaluar el coeficiente de transferencia de calor entre las dos zonas y la
conductividad térmica efectiva radial.

El sistema analizado consiste en un conjunto de particulas sélidas ubicadas en una celda, conforme
a diferentes arreglos espaciales. Las celdas estan limitadas por dos planos paralelos sobre los que se
especifica la misma temperatura y dos fronteras periodicas en las posiciones de entrada y salida de la
corriente de fluido. Una corriente gaseosa con temperatura predefinida atraviesa el lecho,
completandose la celda de calculo con condiciones de simetria en las caras laterales paralelas al flujo.

Se utilizo la licencia académica del programa FLUENT 6.3.16 y su generador de mallas GAMBIT
2.4.6., llevandose a cabo numerosas simulaciones con el objeto de obtener los perfiles de temperatura
para diferentes configuraciones geométricas y valores del nimero de Reynolds.

Este estudio se centra en la evaluacion del transporte de calor en la zona central, que en el modelo
se representa por medio de un enfoque continuo y pseudohomogéneo. A partir de un analisis de
regresion de los perfiles de temperatura de dicha zona, se obtienen -como parametros de ajuste- los
valores de la conductividad efectiva radial y del coeficiente de transferencia de calor entre zonas.

Se presentan y analizan los valores obtenidos de la conductividad efectiva radial y se los compara
con valores calculados a partir de correlaciones propuestas por otros autores. Adicionalmente, para los
valores obtenidos del coeficiente de transferencia de calor entre las dos zonas se propone una
correlacion que permite una rapida evaluacion de dicho parametro para su utilizacion en el MDZ.
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1  INTRODUCCION

Los reactores quimicos de lecho fijo (LF) se encuentran entre los equipos mas utilizados en
la industria de procesos. Por esta razon, el desarrollo de modelos agiles que permitan predecir
su comportamiento, tanto fluidodindmico como térmico, es un tema de gran interés y vigencia
tanto por sus posibles aplicaciones en la industria como por su potencial utilizacion en el
disefio de estos equipos.

El modelado del flujo de fluidos y de la transferencia de calor en lechos fijos es
especialmente critico cuando se producen reacciones altamente demandantes, desde el punto
de vista térmico, en reactores de baja relacion de aspecto (a = d;/d,). Un ejemplo de ello es
el caso del reformado de gas natural, que constituye el tema de interés de este trabajo. En el
proceso de reformado de gas natural para la obtencion de gas de sintesis (mezcla de CO y H»)
la reaccion se lleva a cabo en un reactor multitubular cuyos tubos poseen un diametro de 0.17
m y una longitud de 12 m y se encuentran rellenos por un catalizador. Procesos como el
descripto constituyen una apropiada motivacion para contar con herramientas de simulacién
apropiadas a un sistema de baja relacion de aspecto y alta exigencia para la transferencia de
calor.

La disponibilidad de un simulador rapido y eficiente de procesos es una necesidad evidente
e ineludible en las plantas industriales tanto a nivel del disefio como en la verificacion del
comportamiento de unidades existentes.

En general, el modelo bidimensional pseudohomogéneo (2-P), con dos parametros
(coeficiente de transferencia de calor en la pared (4,,) y conductividad térmica efectiva (k..)),
representa adecuadamente el comportamiento de los reactores cataliticos, con excepcion de
aquellos con baja relacion de aspecto (a < 8 — 10). La explicacion de este comportamiento
se encuentra en la influencia de la zona cercana a la pared en reactores con esta
caracteristica. En la zona que se extiende desde la pared del tubo hasta la distancia de
aproximadamente un radio de particula, se observa una mayor porosidad que en el resto del
lecho, produciéndose, en consecuencia, una mayor permeabilidad del fluido. La influencia de
este fenomeno, despreciable a altos valores de a, genera la necesidad de recurrir a otro tipo
modelo.

Zambon et al. (2007) sobre la base de trabajos previos (Mariani et al., 2003; Mazza et al.,
1997) han presentado un modelo, denominado Modelo de Dos Zonas (MDZ), que permite
reunir las caracteristicas de sencillez en su formulacion y bajo nimero de parametros para la
representacion del problema planteado. Los autores propusieron como metodologia para la
obtencion de las correlaciones para la determinacion de los tres parametros térmicos del
modelo, la utilizacion de la Fluidodinamica Computacional (CFD).

Se han reportado diferentes trabajos referidos a la utilizacion de la CFD con la finalidad de
determinar los campos de velocidad, composicion y temperaturas en lechos fijos (Ranade,
2002; Romkers et al., 2003; Nijemeisland y Dixon, 2004; Guardo et. al., 2005). En todos
ellos, al igual que en este trabajo, se realiza una descripcion microscopica de una porcion del
lecho de particulas. Es importante destacar que, por la dimension que adoptaria la malla y por
el requerimiento de computo consecuente, seria poco factible simular un reactor en forma
global por medio de la técnica de CFD, al menos con el hardware disponible actualmente.

Alternativamente, la CFD puede constituir un valioso medio de obtencion de informacion
de alta calidad con un objetivo practico centrado en la asistencia a la determinacién de
pardmetros de un modelo simple de simulacion del lecho. En este contexto la CFD no se
aplica a la simulacidn rutinaria o frecuente del lecho sino que este rol es desempefiado por un
simulador construido especificamente en base a modelos sencillos con parametros
determinados por la metodologia mencionada. Asi la CFD suple la realizacion de
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experiencias, conformando una alternativa que puede denominarse experimentacion virtual.

El MDZ aqui propuesto es el enfoque simple que permitird simular el comportamiento
térmico del lecho, asistido en consecuencia por la CFD para la evaluacion de sus parametros.

Zambon et al. (2007) realizaron la evaluacion del parametro coeficiente de transferencia de
calor sobre la pared, 4,, a partir de la informacion generada por CFD. Este trabajo se centra
en el analisis del transporte de calor en el lecho de particulas con el objeto de realizar la
evaluacion de los dos pardmetros térmicos que completan el modelo: 4;,, que vincula
térmicamente las dos zonas del modelo y k..., que caracteriza a la zona central del lecho.

2 MODELO DE DOS ZONAS PARA LECHOS F1JOS

Los elementos del Modelo de Dos Zonas se esquematizan en la Figura 1. En ¢l se
considera al lecho conformado por dos regiones: una zona anular, adyacente a la pared del
tubo (zona I), de un espesor de un radio de particula y a la que se le da un tratamiento
unidimensional pseudohomogéneo, y una segunda zona denominada central (zona 2),
cubriendo el resto del lecho. La zona central se representa mediante una concepcion
pseudohomogénea y bidimensional, lo cual es consistente con el comportamiento de la zona
alejada de la pared del tubo, caracterizada por un perfil de temperatura mas suave.

Figura 1. Esquema del Modelo de Dos Zonas

Los parametros térmicos que el modelo introduce son: el coeficiente de transferencia de
calor sobre la pared, 4, el coeficiente de transferencia de calor entre las zonas “1” 'y “2”, h;»
y la conductividad efectiva radial de la zona central, k..

3 METODOLOGIA

La fluidodindmica computacional permite resolver numéricamente los balances microsco-
picos de cantidad de movimiento, energia y materia en geometrias tan complejas como el
lecho fijo de particulas estudiado.

El programa de CFD utilizado en este trabajo es el sofiware comercial FLUENT, version
6.3.26, basado en el método de los volumenes finitos, junto con su generador de mallas
GAMBIT 2.4.6.

Las simulaciones de lechos conformados por particulas presentan una gran demanda de
recursos computacionales ya que, en estas geometrias, las mallas deben ser suficientemente
finas, en especial en las zonas de contacto entre particulas y particula-pared, para representar
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adecuadamente el flujo alrededor de los puntos de contacto. A fin de poder obtener resultados
suficientemente precisos, se lleva a cabo la simulacion de una region especifica del lecho,
que resulta representativa del comportamiento del reactor completo. Luego, a partir de los
perfiles de temperatura generados por el simulador FLUENT para distintas configuraciones y
situaciones de flujo y en base al desarrollo tedrico de las ecuaciones de balance térmico del
MDZ (presentadas en la seccion 3.2), se realiza la regresiéon de datos, por medio de un
programa desarrollado en el software ATHENA Version 12.0, con el objeto de calcular los
parametros 4,y k.. del modelo presentado.

3.1 Geometria de la celda de calculo y generacion de la malla

Para implementar las simulaciones, se construyeron celdas de calculo de geometria
tridimensional. El segmento de tubo de reactor con su relleno fue modelado por medio de una
celda conformada por dos paredes planas con 7 capas de particulas en su interior, reem-
plazando de esta forma la curvatura propia del tubo por las superficies mencionadas, lo cual
es valido estrictamente para relaciones de aspecto no demasiado pequenas.

En el modelo, las particulas de catalizador (anillos Raschig de diametro interior 0.005 m,
exterior 0.013 m y 0.013 m de altura), son reemplazadas, por razones practicas en el contexto
del trabajo, por particulas esféricas regulares de 0.01 m de didmetro, dispuestas segun
distintos arreglos geométricos: romboédrico (configuracion A), romboédrico (configuracion
B) y ortorrombico. Estas configuraciones, que pueden apreciarse en la Figura 2, permiten
representar situaciones de lechos con distinta porosidad.

CONFIGURACION A CONFIGURACION B
Arreglo Romboédrico Arreglo Romboédrico
Vista Frontal Vista Lateral Vista Frontal Vista Lateral
CONFIGURACIONC CONFIGURACION b
Arreglo Ortorrdmbico Arragle Qibice

o ol

Vista Frontal Vista Lateral Vista Frontal Vista Lateral

Figura 2. Arreglos espaciales de particulas

La configuracion ctbica presentada en la Figura 2 no ha sido empleada en las simulaciones
de este trabajo. Se prevé su utilizacion en la simulacion de lechos de particulas de alta porosi-
dad lo que constituye una de las siguientes etapas de trabajo.

Para definir el tamafio del modelo geométrico a simular se analiz6 la periodicidad de la
estructura del lecho, buscando representar la estructura real con la menor cantidad posible de
particulas. La geometria de la celda adoptada para llevar a cabo la simulacion se muestra en la
Figura 3 para el caso del arreglo romboédrico. Se trabajo en todos los casos con la relacion de
aspecto a = 7.

En el lecho real las particulas estdn mayoritariamente en contacto entre ellas vy,
eventualmente, con las paredes del tubo. En el proceso de construccion de la malla seglin esta
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geometria se observo la presencia de volimenes de control sumamente distorsionados en las
zonas que rodean a los puntos de contacto, lo que conduce a mallas de muy baja calidad. Para
salvar este inconveniente se modificod la geometria original, realizdndose una disminucion del
1% del diametro de las esferas, pero manteniendo su ubicacion en la celda. De esta forma se
eliminan de la geometria las dificultades generadas sobre puntos de contacto, y éstos mismos.
Otros autores han reportado procedimientos similares para tratar los puntos de contacto entre
superficies solidas (Nijemeisland et al., 2001; Guardo, 2005).

pared

<
w
-~

Frontera
periddica
-
Flujo de gas b _
-~ X

i Condicion de
-

simetria

Grid Sep 12, 2008
FLUENT 6.3 (3d, pbns, S-A)

Figura 3. Celda de calculo para arreglo romboédrico

Para construir la celda se gener6 un volumen hexahédrico regular, al que se superpusieron
los volimenes de las esferas, ubicados en posiciones previamente calculadas segliin los
arreglos regulares estudiados. El volumen a mallar, que para este estudio corresponde sélo al
ocupado por el fluido, se obtuvo como diferencia de los volumenes de celda y esferas.

No obstante haberse eliminado los puntos de contacto, las zonas donde ellos se hallaban
fueron consideradas criticas en la realizacion del mallado, ya que en esos sectores la seccion
de pasaje del fluido se estrecha de manera ostensible. En tales regiones resulta necesario
refinar la malla, mientras que es posible utilizar una malla mas abierta en las zonas alejadas de
las superficies. Se calculd la ubicacion geométrica de todos los puntos criticos para la
generacion de la malla y se volcé esta informacion en el pre-procesador GAMBIT a través de
la incorporacion de nodos que fueron utilizados para guiar el refinado de la malla. En todos
los casos se utilizaron mallas no estructuradas conformadas por volimenes tetraédricos.

En la construccion de la malla se utilizaron las funciones de tamario (size function), para
lograr una malla mas refinada en las zonas identificadas previamente como criticas, de
acuerdo a la programacion prevista por GAMBIT (Fluent, 2006) la funcion de tamario requiere
que se definan tres parametros: tamafio inicial, tasa de crecimiento y tamafo limite, de los
volimenes de control. De esta manera se regula el crecimiento de la grilla a partir de un nodo
o superficie especificado. Valores tipicos de estos parametros son: 0.0025, 1.2 y 0.023,
respectivamente.

Para las dos configuraciones geométricas simuladas, se llevo a cabo la validacion de la
malla con el objeto de verificar que la solucion fuera independiente de la misma. Se
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ensayaron mallas de distinta densidad hasta lograr identificar la de menor tamafio que lograba
reproducir adecuadamente los flujos de calor a través de las superficies de temperatura
constante y la caida de presion a través de la celda. Esta prueba arroj6 como resultado, para el
caso de arreglo romboédrico con 7 estratos de esferas, una malla conformada por 2.331.396
volumenes de control (Figura 4). Para el arreglo ortorrdémbico la malla definitiva resultd
compuesta por 2.144.676 volimenes de control.

S

Grid Jun 24, 2008
FLUENT 6.3 (3d, pbns, S-A)

Figura 4. Aspecto de la malla de 2.331.396 volumenes de control, en celda con arreglo romboédrico

3.2 Desarrollo de la simulacion por CFD

El software de fluidodindmica computacional, FLUENT, se utiliza en su versién 3D, con
mallas constituidas por volumnes tetraédricos. FLUENT emplea el método numérico de volu-
menes finitos para resolver las ecuaciones de gobierno de un flujo de fluido. Las ecuaciones
de balance y los procedimientos que se utilizan para discretizarlas son descriptos por Patankar
(1980).

El fluido que se utiliz6 en las simulaciones fue aire (se analiza la transferencia de calor en
el reactor sin incorporar la reaccion quimica), definido como incompresible. Las propiedades
del aire se evaluaron bajo condiciones térmicas y de presion exigentes (valores tipicos del
proceso de reformado de gas natural con vapor se adoptaron a fin de verificar el
comportamiento de la modelizacion planteada, sin por ello estudiar especificamente dicho
proceso): 2500 kPa de presion y 845 K como temperatura de ingreso del fluido a la celda de
calculo. Las propiedades del aire se evaluaron a las condiciones tipicas del proceso de
reformado de gas natural con vapor: 2500 kPa de presion y 845 K como temperatura de
ingreso del fluido a la celda de calculo. Este ultimo valor representa el valor promedio de
temperatura del aire en la cara periddica de ingreso, donde FLUENT construye el perfil
correspondiente a toda la superficie.

Las caracteristicas fundamentales de la simulacién numérica realizada se describen a
continuacion.
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3.2.1 Condiciones de borde utilizadas

En todas las configuraciones geométricas analizadas, la celda de calculo esta limitada por
dos paredes de temperatura constante (963 K) ubicadas en los planos x-y, en las que rige la
condicién de no deslizamiento (Figura 3); dos fronteras simétricas ubicadas en los planos z-y
y se completa la celda con dos fronteras perpendiculares al eje z (direccion del flujo) en las
que, dada la estructura del lecho, se espera que las variables fluidodinamicas y térmicas
presenten una naturaleza repetitiva de tipo periodico y en las que se establecen “fronteras
periddicas”. Su utilizacidon, que ha sido discutida minuciosamente por Zambon et al. (2007),
reduce notablemente el tiempo de calculo, facilitando, en la mayoria de los casos, la obtencion
de la convergencia. Finalmente, se considera al sélido como un medio “no conductor”. Esta
suposicion permite ignorar su eventual aporte a la conductividad efectiva dado que la misma,
representada por la suma de un término estanco (incluyendo efecto de conductividad del
solido) y la contribucion convectiva (gas) a la conductividad efectiva, es el resultado de un
proceso en paralelo, siendo la contribucion aqui estudiada (convectiva del gas) el aporte
dominante. Sobre las superficies de las esferas también rige la condicion de no deslizamiento.

3.2.2 Modelo de turbulencia

En este trabajo se estudian condiciones de flujo que comprenden regimenes que van desde
flujo laminar hasta turbulento (100 < Re, < 2000).

El analisis inicial abarcé tres modelos de turbulencia del tipo RANS (Reynolds-averaged
Navier-Stokes) que gobiernan el transporte de valores promedio de las variables de flujo,
cubriendo el rango completo de escalas de turbulencia. Estos modelos son: Standard k-¢,
RNG k-¢ y Spalart-Allmaras.

La seleccion del modelo de turbulencia se bas6 fundamentalmente en el andlisis de la
calidad de la convergencia y en la capacidad del modelo para resolver, con errores bajos
(inferiores al 10%), los balances de materia, momento y energia de los casos planteados. Los
mejores resultados se alcanzaron con el modelo Spalart-Allmaras, que es un modelo
relativamente simple en el que se resuelve una tnica ecuacion para el transporte del parametro
viscosidad turbulenta cinematica (Fluent 6.3, 2006). El resultado de la seleccion realizada
coincide con recomendaciones halladas en la bibliografia sobre sistemas de lechos fijos donde
la turbulencia fue tratada con el modelo Spalart-Allmaras, (Guardo et al., 2005; Laguerre,
2007).

La forma en que se modela la zona cercana a la pared en flujos de fluidos en contacto con
ellas impacta significativamente en la confiabilidad de la solucion numérica, debido a que las
paredes son la principal fuente de generacion de turbulencia y vortices. Los modelos
Standard k-e y RNG k-e son validos solo para las zonas alejadas de la pared, por ello
requieren el uso adicional de férmulas denominadas “wall functions” para completar el
tratamiento del flujo tubulento. Sin embargo, el modelo Spalart-Allmaras fue disefiado para
ser aplicado atn en regiones cercanas a la pared, siempre y cuando la resolucion de la malla
en dichas regiones sea suficiente.

Para evaluar la calidad de la malla en la zona cercana a la pared, se utiliza el parametro
adimensional y" (Fluent 6.3, 2006) cuyos valores, para el modelo utilizado, se recomienda
que estén comprendidos en algunos de los siguientes rangos: y'<5 6 y'>30, evitando que
caiga en la zona de valores intermedios. A pesar de ello algunos autores ignoran las
restricciones sobre y' (Dixon, 2008). En las simulaciones que se presentan en este trabajo,
todas las mallas presentan valores del parametro y’ menores que 5.
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3.2.3 Implementacion de la simulacion: principales caracteristicas

Las siguientes caracteristicas complementan la descripcion del método numérico y su

implementacion:

Se utiliz6 el método Pressure based de resolucidon, que consiste en resolver las
ecuaciones de gobierno discretizadas en forma secuencial en cada ciclo de iteracion. Se
trabajoé con simple precision ya que ensayos de prueba demostraron la inconveniencia de
utilizar doble precision, por cuanto se incrementa el tiempo de célculo sin lograr una
mejora apreciable en la calidad de los resultados.

Todas las simulaciones en FLUENT se realizaron en dos etapas, inicialmente se resuelven
los balances de materia, cantidad de movimiento y ecuaciones de turbulencia, y una vez
lograda la convergencia, en una segunda etapa, se continlia la simulacién a fin de
alcanzar la solucion del balance de energia.

En todos los casos las iteraciones se realizaron inicialmente con esquemas de discre-
tizacion de primer orden, para luego pasar a esquemas de segundo orden que arrojan
resultados mas precisos. Sélo estrictamente bajo este modo de operacion se logro
alcanzar la convergencia particularmente para valores elevados de Re, .

En las simulaciones se modificaron gradualmente los factores de sub-relajacion durante
las iteraciones iniciales, con discretizaciones de primer orden. Una vez alcanzados
valores bajos de los residuos y una tendencia adecuada resulta factible pasar a trabajar
con discretizaciones de segundo orden, siendo luego innecesario modificar estos factores.
En todos los casos se trabajo con factores de sub-relajacion finales de 0.7 para la presion,
0.3 para cantidad de movimiento y 0.95 para el balance de energia térmica. En los casos
de simulaciones con flujos turbulentos los factores de sub-relajacion de las variables que
controlan la turbulencia adoptaron valores finales de 0.88.

La convergencia numérica del modelo fue evaluada en base a la disminucion de los
residuos normalizados de las variables calculadas. FLUENT presenta permanentemente
un grafico de los residuos que permite realizar su seguimiento durante el desarrollo del
calculo. Adicionalmente se monitorearon las tendencias de las variables pérdida de carga
y flujo de calor sobre las dos superficies de temperatura constante. Se consideraron
finalizadas las simulaciones, para flujo y turbulencia, cuando se alcanzaron valores de los
residuos del orden de 107, verificandose, ademas, que el valor de la pérdida de carga
permaneciese invariable. Para los calculos del balance de energia térmica, se trabajé con
valores de los residuos del orden de 10 y también se requirieron valores constantes de
los flujos de calor sobre las paredes de temperatura constante, que fueron perma-
nentemente observados.

Las simulaciones fueron llevadas a cabo en un equipo Intel Core 2 Quad, con pro-
cesadores de 2,40 GHz de velocidad y 4 GB de memoria RAM. El tiempo de computo
para cada simulacion estuvo comprendido entre 36 y 48 horas, en funcion de la malla
utilizada y del Re, simulado. Para alcanzar la convergencia se requirieron entre 11000 y
15000 iteraciones.

3.3 Balance de energia térmica en el MDZ

Como ya se ha mencionado, el MDZ est4 conformado por dos regiones: una region central,

considerada pseudohomogenea y bidimensional y una zona cercana a la pared del tubo,
tratada como unidimensional. También se considera una tercera regién que incorpora el
eventual intercambio de calor a través de la pared, con un fluido de intercambio.
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A continuacidn se presentan las ecuaciones del balance de energia térmica, planteadas para
elementos diferenciales de volumen localizados en cada una de las regiones descriptas:

Region 1:
~ Ok, 0T,
<VZ >C,0Cp oz B Ly2 8)/*2 .
Region 2:
~ (d,\dT
- £ =
hw(TLv_T;)_hlz(Ti_]-;)’*:1)_<vz >1pcp[ 2 j dZ (2)
Region 3:
dT,
we e, 1) ?
dz

donde: w, = ép Gk/ZLx

Condiciones de borde:
Interfase entre regiones 1 y 2:

(aTCJ =Bi(,-T ) (4)

oy *
Condicion de simetria:
0T, /3y") . , =0 (5)

La solucién de este sistema de ecuaciones para el caso particular analizado, en el que se
considera que la pared en contacto con las particulas posee una temperatura constante (lo que
es equivalente a decir que el caudal de fluido de intercambio, wy, es infinito) es la siguiente:

T; _Tw 2,32 Hj

i V4 .
-7, =[ZQ exp[— ! J] 0, (6)
T;c _T:v - ‘ 77]

donde f; son los autovalores que resultan de resolver la ecuacion:

J(B)=p senfp P(ff)~Bi cos f Q(f)=0 (7)
Con:
Ay A (we)[w, wBI) w/w)
R i T g
N P CAATYI
Q(ﬂ)—{l Ve (Wk +1ﬂ (9)
, - k hy, L
donde: w,=(v,) C,.L,  w=(v,)C,(d,I/2) A== Bi=— s
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La ecuacion (6) admite infinitos autovalores f;y cada autovalor genera una solucion

distinta. Las ecuaciones resultantes de 7, (T,7,,7,) se presentan en la Tabla 1.

T,=C, exp(—,iﬂjz z/wc)goj+Tw 0, =cos f,— senﬁ
2
I, =¢, exp(—/l/i’j Z/Wc)‘ngrTw szcos(,ﬁjy )
w,
T,,=C, eXp(—ﬂﬂjzz/Wc)ﬂj+Tw n,=|p;senp, E —w,cos S, |— "
J

Tabla 1. Ecuaciones de T;, con i = 1,¢,k

donde @, son las autofunciones para la zona distribuida y ¢, y 7, son autoconstantes (no

son funcion de y*) para la zona 1 y para el fluido de intercambio, respectivamente.

Sin embargo, para flujo totalmente desarrollado, como es el caso de estudio, s6lo es
necesario calcular el primer autovalor y una vez obtenido este valor, quedan definidas las
expresiones que permiten calcular los perfiles de temperatura de las zonas 1 y central:

T.(2)=C, exp(—/lﬂjzz/wc)[cosﬂ p enﬂ} N (10)

T (z,y*)=C, exp(—/lﬂzz/wc)cos(ﬂy*)+ﬂv (11)

Si se tiene en cuenta, tal como se observa luego en los resultados obtenidos, que el fluido
no incrementa significativamente su temperatura a lo largo de la direccion de flujo z, los
términos exponenciales de las ecuaciones (10) y (11) pueden despreciarse:

senﬂ} (12)

w

T=C, [COSﬁ' p

El flujo de calor, O, sobre la pared se calcula a partir de la ecuacion Q = h,, (T, —1;), sin

embargo, Q también puede ser obtenido de las simulaciones realizadas con FLUENT. Por lo
tanto, es posible utilizar la ecuacion (12) para calcular la constante C;, de manera tal que el
MDZ satisfaga exactamente el calor transferido:

C, Q

=- (13)
[cos p-psenp sen ﬂ }
Finalmente, se calcula la temperatura T, a partir de:
— %k
1= —2 B g (14)

{cosﬂ ﬂsenﬂ} "

La ecuacion (14) permite, al MDZ, obtener el perfil de temperatura en la region central del
lecho de particulas. Utilizando las ecuaciones presentadas, se desarrolld, en el software
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ATHENA, un programa de regresion sobre el perfil de temperatura calculado para la region
central (Ecuacion (14)) (con relacion al perfil obtenido por CFD). Dicho programa permite
obtener los dos parametros térmicos del MDZ: h;, y k... que ajustan apropiadamente ambos
perfiles.

4. RESULTADOS Y DISCUSION

A partir de la informacién generada por las simulaciones realizadas con el programa
FLUENT para lechos fijos de particulas segun las configuraciones Rombohédrica y
Ortorrombica y para Re, comprendidos entre 100 y 2000 se calcularon los perfiles de
temperatura de la zona central, el coeficiente de pelicula 4,, el flujo de calor sobre la pared a
temperatura constante y los caudales de las zonas central y cercana a la pared,
correspondientes a cada simulacion.

La informacién generada por las simulaciones en CFD se utilizd como ingreso al
programa de regresion, obteniéndose como resultados, los pardmetros k... y 4;, del MDZ,
correspondientes a cada situacion de arreglo y flujo considerada.

4.1 Conductividad efectiva de 1a zona central

Para los arreglos romboédrico (¢=0.304) y ortorrombico (¢=0.413) correspondientes a las
configuraciones (A) y (C) de la Figura 2 (la vista frontal es la que se encuentra en contacto con
las paredes de temperatura constante), se obtuvieron los valores de k... que se muestran en la
Figura 5. Puede observarse que la conductividad efectiva que ajusta los perfiles de
temperatura en la celda, conforme al tratamiento matemadtico descripto, es sistematicamente
menor que el correspondiente valor calculado a partir de las correlaciones existentes en
bibliografia presentadas en la Tabla 2. Inclusive aun aquellas correlaciones que
especificamente rigen el comportamiento de lechos de bajas relaciones de aspecto, arrojan
valores de conductividades mucho mayores que las obtenidas en los célculos por CFD.

10
—-— Brunell et al. (1977)

Bey y Eigenberg (2001)
Demirel et al. (2000)

8 L Yagi y Kunii (1957)

<> Romboédrico, este trabajo
® Ortorrémbico, este trabajo

L a i
= 0%
0 a. a> | @ | > & @ . @ . <7> . 1
0 250 500 750 1000 1250 1500 1750 2000
Re
P

Figura 5. k., . vs. Re, evaluados por CFD y segun distintos autores
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Autores Conductividad térmica Condiciones
efectiva radial experimentales
Brunell et al. (1949) kere = kp (5.0 + 0.061 Re, ) Esferas de vidrio
Bey y Eigenberger (2001) ' Esferas de vidrio y
er,e = kf’(kif +0.1Re, P;) ceramica 3.3 <d, /d, <11

Demirel et al. (2000) kere = kr(10.433 + 0.0481 Re,,) Esferas de poliestireno
45<d,/d, <175

Yagi y Kunii (1957) Kere = k; 0.1 Re, P, + k?

Tabla 2. Correlaciones para k,, . utilizadas en la comparacion con los valores de CFD

Al analizar esta notoria discrepancia debe remarcarse que el ordenamiento de las particulas
generado por la pared, se pierde a niveles de la zona central en un lecho real, aun de baja
relacion de aspecto, generando posiciones relativas de las particulas que no responden a la
estructura de un arreglo regular. La conexion a través de las aberturas en la direccion “y”
perpendicular al flujo se genera por el movimiento de fluido en dicha direccion y el valor de
la conductividad efectiva surgird del calor asi transportado perpendicular a la pared. En el
arreglo regular, estas aberturas son muy pequefias y la presencia de las lateralizaciones de
flujo es poco importante. La Figura 6 muestra los vectores velocidad sobre un plano x-y,
coloreados segun la magnitud de la componente v, de la velocidad intersticial.

3.24e4.00
l 2822400
2.861e+00

2.29e4+00
197es00 h
1.68e+00
1.24e+00
1.02e+00

¥ 12e-01
23.88e-01

B 28e-02
-2.3%e-01

- 48e-01

£ 63e-01

-1 1Be+00

-1 48e+ 00

-1 81e+00

-2 12e+00
244e400 Y

-2.76e+00 J e

-3.07e+00

Yelocity Wectors Golored By Y Welocity (m/s) Jul 04, 2008
FLUENT 63 (3d, pbns, S-A)

Figura 6. Vectores velocidad sobre un plano x-y para arreglo romboédrico y Re;,, 1000
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La baja densidad de vectores de velocidad en la direccion “y”, sobre ese plano, es
indicativa de la pobre interaccion lateral generada por el arreglo regular. De esta manera, la
conductividad del lecho en esa zona, calculada sobre la base de cualquiera de los arreglos
estructurales regulares (que pueden tratarse con la metodologia propuesta en este trabajo por
CFD) difiere sensiblemente de la esperada para un lecho real, de estructura aleatoria. La
descripcion realizada de la importancia de las lateralizaciones de flujo en el transporte
“radial” de calor puede llevarse a cabo utilizando una posicion “rotada” de un arreglo regular
que exponga lateralmente mayores aberturas y, consecuentemente, permita la lateralizacion
del flujo en mayor medida. Se realizé el andlisis, en ese sentido, del comportamiento del
arreglo romboédrico girado conforme a la celda de la Figura 7, que muestra, efectivamente,
vectores de velocidad (en un plano analogo al caso anterior, sefialado en color gris en la
Figura 7) coloreados segun el valor de la componte v, y que como puede observarse en la
Figura 8, presentan una densidad notablemente superior.

~

4

5, -~

Grid Apr 24, 2008
FLUENT 6.3 (3d, pbns, S-A)

Figura 7. Celda de célculo para el arreglo romboédrico girado

3.33e+00
3.00e+00
2.66e+00
2.33e+00

2.00e+00
1.86e+00
1.33e+00
9.98e-01

6.65e-01

3.33e-01

-2 70e-04
-3.33e-01
-6.66e-01
-0.9%e-01
-1.33e+00
-1.66e+00
-2.00e+00

-2.33e+! ‘/ G2 B \\,‘
< 4//% l\\\@%
-3.00e+00 X £

-3.33e+00

Velocity Vectors Colored By Y Velocity (m/s) Jul 10, 2008
FLUENT 6.3 (3d, pbhs, S-A)

Figura 8. Vectores velocidad sobre un plano x-y para arreglo romboédrico girado y Re,, 1000
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Los valores correspondientes de conductividad se listan en la Tabla 3. Dado que el
comportamiento de este arreglo regular rotado sera mas cercano al real, las conductividades
efectivas obtenidas se aproximan notablemente a los valores predichos con correlaciones
existentes. Inclusive, para Re, > 1000, son practicamente coincidentes con las predicciones de
la correlacion de Demirel et al. (2000). Aunque en el caso de la correlacion de Bey y

Eigenberger (2001) son sensiblemente menores, conservan el orden de magnitud.

Rep h_122 1 kg;;?,] ker,c @ ker,c @ (*) ker,c ®
[(Wm~K'] [Wm K'] Wl K] [Wm'! K] W' K]
1000 997.76 1.93 3.31 5.45 3.73
1250 1079.20 3.1 3.99 6.60 4.60
1500 1377.01 4.92 4.68 7.75 5.46
1750 1412.20 5.10 5.36 8.91 6.33

Tabla 3. Arreglo romboédrico con plano rotado paralelo a la pared. Valores de conductividad efectiva

resultante ker_CCFD . Comparacion con expresiones existentes: (1) Demirel e a/ (2000); (2) Bey and
Eigenberger (2001); (3) Brunell et al. (1949). (*): keo: calculado por la expresion de Krupizka (1967)

En consecuencia, teniendo en cuenta los calculos descriptos en este trabajo, basados en
arreglos regulares analizados por CFD para todo el lecho, debe sefialarse que los perfiles de
temperatura obtenidos a nivel de la zona central seran ligeramente mas pronunciados que los
reales, que estarian acordes con conductividades efectivas mayores.

4.2 Coeficiente de transferencia de calor entre zonas

El segundo parametro calculado por el programa de ajuste es el coeficiente de transferencia
de calor entre las dos zonas del MDZ. En la Figura 9 se presentan valores de /;, (expresados
en funcion del correspondiente numero de Nusselt, definido como N, = hyy.d,/kg)
determinados para los arreglos de particulas romboédrico y ortorrombico, en funcidén del
numero de Re,. Adicionalmente, se incluyen los valores correspondientes de Nu,,, presentados
en Zambon et. al (2007) para los mismos arreglos geométricos.

140 O Nuy, rombohédrico :
; u]
O Nuj, rombohédrico
]
120 4 A Nu, ortorrombico O
W m]
<& Nu,, ortorrémbico
100 12 . Al
A
80 o AN
]
z A
Z 60
o A
40 - . 000
A o o
204 O
° 6 0°°
A o o
o4 o 8 o

T
1000

=g
S

Figura 9. Nu,, y Nu;, evaluados por CFD
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Los valores notablemente inferiores de Nu;» con respecto a Nu,, identifican claramente el
rol critico de las aberturas laterales (huecos presentes en el lecho que permiten que los
vectores velocidad atraviesen el primer estrato hacia el segundo en la direccion “y”) que, tanto
en el arreglo ortorrombico como en el romboédrico, son las responsables de la baja
interaccion entre el estrato de particulas en contacto con la pared y el resto del lecho. Ello
determina un comportamiento casi aislado de la zona 1. Puede apreciarse, ademas, que los
valores de Nu,, y Nu;> del arreglo ortorrdmbico son inferiores a los correspondientes al arreglo
romboédrico. Esto se debe a que por la mayor porosidad del arreglo ortorrémbico, € = 0.413,
frente a 0.304 del arreglo romboédrico, se crea un canal preferencial para el flujo de gas
paralelo a la pared que no promueve el flujo en la direccion perpendicular a dicha pared.

Los valores obtenidos de /;, han sido correlacionados en la forma usual de presentacion
del numero de Nusselt. Con un error relativo porcentual promedio del 12.1%, la expresion
obtenida es:

Nuy, = (1 — €)® ReP PrY (15)

donde a=6.831+0.801 B = 0.846 + 0.0417 y=1/3

Esta correlacion fue obtenida a partir de datos en el rango 100 < Re,, < 2000. Los valores de
Nu,, resultantes de la ecuacion (15) se grafican en la Figura 10.

4 Nu,, CFD, rombohédrico
Nu,, correlacion (15) A

4 Nu,, CFD, ortorrémbico

504

40

304

Nu12

20

500 1000 1500 2000
Re
P

Figura 10: Nuy, vs. Re, evaluados por CFD y segun correlacion (15)

Si bien se considera mas apropiado para el calculo del Nu,, emplear la porosidad de la
region cercana a la pared (evaluada en la en la zona comprendida entre la pared y la distancia
de un didmetro de particula), es importante mencionar que la correlacion (15) estd basada en
la porosidad global, correspondiente a cada arreglo y calculada con el programa FLUENT. Se
siguid este procedimiento ya que, debido al bajo nimero de eventos analizados, no se logro
obtener una ecuacion de regresion que ajuste adecuadamente los valores de Nu,, en funcién
de las porosidades de la region cercana a la pared. Se prevé extender este trabajo realizando
simulaciones de lechos con porosidades diferentes a las ya estudiadas con el objeto de mejorar
la expresion de la ecuacion de célculo del parametro mencionado.
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S CONCLUSIONES

En este trabajo se ha propuesto utilizar la fluidodindmica computacional, a través del
programa Fluent, como herramienta para la obtencion de la informacion necesaria (en
reemplazo de investigacion experimental), para la formulacion de un modelo agil de
simulacion de la transferencia de calor en lechos fijos. Es importante mencionar que la
simulacion microscépica directa del reactor de lecho fijo completo no es viable, al menos con
los recursos computacionales disponibles actualmente, teniendo en cuenta que es necesario
compatibilizar el tamafio de la malla a generar con lo que se considera un tiempo razonable de
simulacion.

En trabajos previos (Zambon et al., 2007) se analiz6 el calculo de uno de los tres
parametros térmicos que introduce el MDZ, el coeficiente /,. Se presentd una correlacion
para su calculo que contempla su funcionalidad con Re,, Pry la porosidad media del lecho.

Aqui se ha abordado el calculo de los dos pardmetros restantes: 4, y k... Para el
coeficiente de transferencia de calor entre las zonas 1 y central, /;,, se propone una
correlacion, en funcion de Rep, Pr y la porosidad, valida para sistemas de baja relacion de
aspecto (a = 4-10).

En cuanto al parametro k., ., se observo que con la metodologia propuesta se obtienen
valores muy bajos de k..., como consecuencia de la influencia de la geometria ordenada
utilizada en las simulaciones implementadas que, en la zona central, difiere sustancialmente
del caracter aleatorio de los lechos reales de particulas.

Como posible utilizacion de la informacion obtenida puede plantearse la aplicacion del
MDZ en el chequeo o diseno de la transferencia de calor en LF, mediante un esquema para el
MDZ que conserve las ecuaciones de correlacion obtenidas para el coeficiente de pared hy y
para el coeficiente entre las zonas 1 y central, h;> (dado que resultan del andlisis de la region
donde el arreglo regular es correcto por ser consecuencia del efecto ordenador de la pared) y
la aplicacion de la correlacion de Demirel et al. (2000) para el calculo de la conductividad
efectiva en la zona central (aceptando que se producira una modificacion -aunque no severa-
del perfil real de temperatura con relacion al célculo actual por CFD. Dicho perfil real serd,
generalmente, menos pronunciado que el obtenido por FLUENT).

De esta manera el MDZ presentado constituye una alternativa vélida y util para la
simulacion rapida del fendémeno de transferencia de calor en lechos fijos.

La continuacion de este trabajo prevé la simulacion de lechos con porosidades diferentes a
las ya estudiadas a fin de introducir mejoras en las correlaciones para el célculo de los dos
coeficientes de transferencia presentados.

NOMENCLATURA

a d;/dy, relacion de aspecto (adimensional)
C calor especifico del fluido, (J.kg™'.°C™)

d, didmetro de particula (m)
d; diametro del tubo o recipiente, (m)
Gy Caudal méasico del fluido de intercambio, (kg.s™)
coeficiente de transferencia de calor en la pared, (W.m?°C™))

kg conductividad del gas, (W/(m K) )
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ker . conductividad térmica efectiva de la zona central (W.m™.°C™h
L, Espesor de la zona central
Nu  hd,/kg, namero de Nusselt (adimensional)
P. Cp u / kg, nimero de Prandtl (adimensional)
densidad de flujo de calor, (W.m™)
q caudal volumétrico de gas, (m’.s™)
Re, pUd,/u, nimero de Reynolds de particula (adimensional)
T temperatura, (°C)
V volumen, (m?)
v velocidad intersticial del gas, (m/s)

(v,) componente-z de la velocidad superficial del fluido, (m/s)

*

y y/Ly, longitud adimensional del lecho en la zona central

Simbolos griegos
p densidad del gas, (kg m™)
U viscosidad del gas, (kg m™ s™)

€ porosidad del lecho, (adimensional)

Sub-indices

w pared
1 region adyacente a la pared en el MDZ
c region central en el MDZ

12 frontera entre las regiones 1y 2 del MDZ
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