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"RESUMEN

El presente trabajo describe una metodologia numérica para la solucion de las
ecuaciones que gobiernan el proceso de percolacion de parafina. Ademas de la
transferencia de cantidad de movimiento, el fenémeno presenta transferencia de masa
desde una fase liquida hasta otra sélida en régimen transitorio. El modelo matematico es
constituido por la ecuacién de continuidad, la ley de Darcy, la ecuacién  de
concentracion de soluto en Ia fase liquida, la ecnacion de concentracién de soluto en la
fase sblida y la Isoterma de Adsorcién lineal. Para resolver este modelo se utiliza el
Meétodo de los Volimenes Finitos en coordenadas curvilineas axisimétricas, usando un
esquema de diferencias centrales para aproximar los términos difusivos y un esquema
WUDS para los términos convectivos. Por medio de este programa se obtiene la
distribucién de concentracién de soluto en la fase liquida, la distribucién de -
concentracién de soluto en la fase s6lida, el perfil de presiones en el fluido y el campo
de flujo dentro del percolador. Los resultados obtenidos son comparados con valores
tedricos reportados por otros investigadores y con datos experimentales, obteniéndose
un acuerdo satisfactorio.

ABSTRACT

The present work describes a numerical methodology for the solution of the equations
that govern the process of percolation of paraffin. In addition to the momentum transfer,
the phenomenon presents mass transfer from a liquid phase to another solid one in
transient state. ' The mathematical model is constituted by the continuity equation, the
Darcy's law, the equation of solute concentration in the liquid phase, the equation of
solute concentration in the solid phase and the Isotherm of linear Adsorption. To solve
this model is used the Finite Volumes Methods in axisimmetrical curvilinear
coordinates, using a scheme of central differences to approximate the diffused terms and
a scheme WUDS for the convective terms. By means of this program is obtained the
distribution of solute concentration in the liquid phase, the distribution of solute
concentration in the solid phase, the profile of pressures in the fluid and the field of flow
inside the domain. The obtained results are compared with theoretical values reported
by others investigators and with experimental datas, obtaining a satisfactory agreement.

INTRODUCCION

La percolacion ¢s un proceso mediants el cual s¢ hace pasar un fluido a través de un recipiente
(percolador) que contiene un lecho fijo de naturaleza. Ademéis de la transferencia de cantidad de
movimiento (flujo de un fluido a través de un medio poroso), el fenémeno presenta transferencia de
masa en régimen transitorio desde una fase liquida hasta otra s6lida. Comtnmente a la fase fluida se le
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llama diluente, a 1a fase slida se le llama adsorbente y al clemento transferido de una fase a otra s¢ le
lhmasomw.Enhpawhciénelprhmipﬂfammoprmmhsdsmiéuhmdemsthyem
pmodesqumciéndondemomswhmdemﬂuidosmmfaﬁmahﬂwﬁchdeciwm
sélido (adsorbente).

Enbssk&masdeadsacidndebdnomﬁﬁwanmdﬂamdﬁﬁbpuaam&ddkchopmow,y
gmchsal&mhnmodeﬂnspm&demsgéstewwwgmﬂodesohﬁohsﬁmpmmulqwm
accpta mas trasferencia de materia, y es en ese instante que se dice que el solido estd saturado. La
grifica representativa del perfil de concentraciones de soluto en la fase fluida se llama Curva de
RumunEnbsprmmdeadxmiénmodebswhcipubstcsqumﬂhmdﬁenpode
mmmmwmwmmmmmmmmmmwﬁmm
mmmh@damwénkgsucamddﬁ&wﬁn,&.,dﬁumhmhefecﬁvﬂaddelm.

En el desarrolio de modelos mateméticos y sus soluciones en problemas de adsorcidn de lecho estético
se han realizado numerosos trabajos y en la mayoria de los casos se han limitado a realizar los andlisis
en forma unidimensional en lo que respecta a la ecuacién de conservacién de masa del soluto en Ia fase
fluida y tomando la velocidad axial del fluido constante.

EnMatmetal(l%Dsementnlasoluciénaﬁavésdelmémdodedifqmciasﬂnitasdelmpmoso
de adsorcién en fase liquida en la cual las variables, longitud el lecho y tamafio de particulas son
tratados simulténeamente en un modelo de equilibrio no lineal, Scirafi et al (1980) desarrollaron un
mdeb&&bo—acp«hm&lpuaohmhsmm&mmpimﬂommsk&madeads«cmm
hwuaciéndekmspm&demasamhfaseﬂuidasébseMémMmcoaﬂmdaWyse
desprecié el término difusivo.

Enel&abqiopmsmtadoporSmyLeQu«é(l%)sepMeadmodehdomatanﬁﬁwyhsolucién
num&kametheelmaododedifemciasﬁnimsdemmwsoPSA(PmmSmesmﬁm),
dichomdebsemﬁzéMMommdosmdemdasmpachles:hmshiénaxhlmdbcMyh
posiciénradialdemrodelaspartimlas.Xiuaal(1997)pmmtamumnpredicci6ndolospa'ﬁlesde
oonoentraciéndesohltoenhfaseﬂnﬂaensistmsdeadsorciéndelechomoonadsorciénw
dispasi&athsmiuﬂoqmdichop«ﬂdemmﬁcimspuedes«moddadouﬁﬁmﬂom
aproximacion Cuasi-Lognormal

Rwimmkwachonﬁﬂ(ﬂ%)mohiemmﬁaﬁedm&ododedifamhsﬁnhs(métmde
Waﬂroﬂ)elmodelomﬁanéﬁw&mpmdeack«ciénmﬁnﬂdopmhmi&ldehm
de adsorcién y la ecuaciénde&ampatedemasadesohﬁoenhfasefhida,enhcualsedespteciéel
ﬁérminodifusivoyserealizéséloelmﬂisismladireociénaxial.EnRegeetalserealizbum
simulacién computacional a través del método de diferencias finitas con el esquema Crack-Nicholson
demprwwo?SArmMmdohfmmuhciénmﬁnﬁﬁcam&uﬂap«hsmimadehmde
nmsadesolmosmhfaseﬂuidn,bahncegbbaldemasayhbychéﬁcadeﬁampate.

Enesteu'abajosemﬁmummdehciénmamﬁﬁcaysohwiénmnnﬁ-imdclcampbdeﬂujoyh
&msfumciademmiademsistunadepeoohciéndebchoﬁio.mmndomm
mnformdopmhswuwimdﬁamchhs,caﬂkiamdeb«deehhhhsqup«miﬁwobtﬂud
campo de velocidades y el perfil de concentaciones en regimen transitorio dentro del dominio a estudiar
(percolador). Elmodelomatanﬁﬁcoﬁmchparﬁcuhrkkddemnmmmhdispersiénnxialy
radialenclﬂuido,hcmvwciénradialyaxhlmelﬂuidoyhdiﬁlsiénmdinlmhspmﬁwhsséﬁdas.
La solucién numérica se obtiene utilizando el método de los Volimenes Finitos.

MODELO MATEMATICO DEL PROCESO ESTUDIADO.

Elproblemaencsmdhconsistemelﬂujodemﬂquidoauav&demmipimtecﬂindrieooénieo(va
Fig. 3) que contiene una matriz sélida porosa constituida por granos esféricos. El modelo matemdtico
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del problema planteado es dividido en dos pattes: las ecuaciones que rigen el comportamiento dindmico
del mismo y las condiciones del problema (iniciales y de borde).

Ecuaciones Gobernantes

Tomando como fluido en estudio, la parafina liquida transportindose a través del percolador (medio
poroso), suponiendo que el liquido ¢s incompresible, newtoniano e isotérmico donde las propiedades
tales como densidad (p), viscosidad absolita (u) y difusividad mésica (Df) son constantes.
Considerando que la matriz sélida es bauxita activada, y que ésta es isotropica, homogénea ¢
indeformable cuyas propiedades tales como porosidad (¢), permeabilidad (k) y difusividad mésica (Ds)
son constantes. Suponiendo adicionalmente que la ley cinética de transporte estd gobernada por una
isoterma de adsorcitn lineal, las ecuaciones de variacion en coordenadas cilindricas, régimen laminar y
estado transitorio, sélo para el fendmeno de transferencia de masa, pueden expresarse como:

Ecuaci6n de Continuidad Global:
a g
— +— =0 )]
5 P ()
Ecuaciones de Cantidad de Movimiento en la direccion axialyradial:
2)
vt 2 ) -H-2) (
u\ ox H\ ©Or
Ecuacion de Conservacién de soluto en la fase fluida:
7] 0 16 1-¢gdq @ 6C) 16( 6C)
—(C)+ —C)+——nC)+—L"Z = | Df = |+ —— — 3
5 ) WO 5 (r0) ¢ o 6x(Df0x ral & ®
Ecuacién de Conservacion de masa de soluto en la fase s6lida:
R ey
r,’re ¥,
Ley de equilibrio: Isoterma de Adsorcion lineal y relacion entre q y q:
R
- 3 %
g*=KC 4=—5 lardr, (6)
R,

donde:

u es la velocidad del fluido en Ia direcci6n axial (x) t es el tiempo

v es la velocidad del fluido en la direccién radial (r) r, s la coordenada radial en Ia particula esférica
C es la concentracion de soluto en la fase liquida R, es el radio de la particula sélida esférica

q es la concentracion de soluto en la fase sélida K es la constante de adsorci6n lineal

p es la presion del fluido g es la aceleracion de la gravedad

Condiciones del Problema :
Las condiciones iniciales son velocidades radiales y axiales nulas, y una Concentracion de soluto en la
fase liquida homogénea en todo el dominio (Co). Las condiciones de borde asociadas al problema son
(ver Fig. 1 y Fig2):

e Las velocidades u y v en las paredes son nulas.
e La velocidad u es méixima y la velocidad v es nula en ¢l egje de simetria.
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¢ La velocidad axial (uo) en la entrada (superficie superior) es uniforme y 1 velocidad v en la

diparhicse superior os mula,

La Concentracién de soluto en el liqnido en el eje de simetria es minima.

En la salida (superficie inferior) se tienen condiciones localmente parabélicas.

En la superficie superior la concentracion ( Co) en el liquido es prescrita y uniforme.

En el centro de la particula esférica (r, =0) la concentracion de soluto es méxima.

En la superficie externa de la particula esférica (r, = Ry)el flujo de masa se expresa de Ia

siguiente manera:
—Df%ﬂ{qir R -q‘) 4 ®

donde h es el coeficiente filmico de transferencia de masa por conveccién forzada externa y q* es Ia
concentracién de soluto en equilibrio. Para el célculo de h se tomé la metodologia aplicada por Sun y Le
Queré (1996).

® 0 & 0o o

u-u. Ce
=0 <,

ac ac
o =9 |77°
v= v =
du
a'- 0 1‘:- 4]
Fig. 1. Contficiones de borde kidrodinémices Fig. 2. Condiciones de borde de Concentracidn

SOLUCION DEL MODELO MATEMATICO.

Para la resolucién del modelo se desarrollé una metodologia analftica-numerica, inicidndose con la
obtencién de la concentracion de soluto en ¢l s6lido (q) a través de la solucion analitica de la ecuacién 4
con sus respectivas condiciones mediante el método de separacion de variables. De esta manera tenemos
que:

A.r,
qc_ ')=qt ]_iz.&nﬂl—luc‘”l-, '%Se’l[ 4’) (7)
d VIR I I I—_“’r/
R,

donde An son los valores caracteristicos, y definiendo el nfimero de Biot (Bi) de transferencia de masa
tenemos que:
h-RP

A =(1~ Bi)-tg A, donde Bi =

®

Combinando las ecuaciones 5, 6 y 7, e introduciéndolas en 1a ecuacién 3, la ecuacion de transferencia de
masa en la fase fluida se expresa como:

0 7] 18 0 oCcYy 190 ocC
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donde:

F(t)= (l;i)[_ 3Ds A. e_%] ; A:{(Se”ﬂ«‘ﬂuc"‘mc‘”ﬂ.._se”ﬂfﬂ) (10

é R i A,—Senj Cosj,

Luego de realizar las transformaciones indicadas en los pasos precedentes, el modelo matematico se ha
reducido a cuatro ecuaciones diferenciales parciales con cuatro incognitas a resolver (u, v, p, O).
Sustituyendo las ecuaciones 2 en la ecuacion 1, se obtiene una ecuacién diferencial parcial (ecuacién de
Laplace) que al resolverla permite obtener el perfil de presiones del fluido dentro del percolador.

i(ée)u_ﬁ_(,@):o (11)

ox \ Ox r or or
TRANSFORMACION Y DISCRETIZACION DE LAS ECUACIONES.

Debido a la geometria cilindrica-cnica del recipiente donde se encuentra el fluido, es hace necesario
realizar una transformacion en el sistema coordenado. En general las ecuaciones diferenciales se
resuelven utilizando un sistema de coordenadas curvilineo coincidente con la frontera siguiendo la
metodologia expuesta en Maliska (1995).

Ecuacién de Presi6n:
Utilizando una transformacion del tipo

§=4&(r,x) n=1n(r,x) (12)

¥ sustituyéndola en la ecuacién 11, se tiene que
2(p 2, o), 2 (p o, ),
a;(D'ag+D’aq)+aq(D’aq+D‘ag)‘o (13)
donde los coeficientes de difusion estin dados por las siguientes ecuaciones:

D1=J'a D4=D‘=—J'ﬁ Ds-_—.J-y (14)

En la ecuacién 14 a, 8, ¥ representan las componentes del tensor métrico y J es la matriz jacobiana de la
transformacién. Para un sistema de coordenadas generalizado las velocidades responsables del flujo
misico a través de las interfaces de los volimenes de control, son las componentes contravariantes del
vector velocidad, los cuales estan dadas por:

U=uz+v2x— y V=v&+ui (15)

on on o¢ oén

Combinando las ecuaciones 2 y 15 se obtiene las velocidades contravariantes en funcién de los
gradientes de presin. Se tiene, entonces, que:

k ap 6p) k( op 6pJ
U=-~—Ja_*-Jf Yy V=w=|JgyZ& _ g2 (16)
;4( o0& on 7517 ﬂa‘f

Usando un esquema de diferencias centrales para aproximar los términos difusivos presentes en la
ecuacion 13, se obtiene una ecuacién algebraica para cada uno de los voliimenes finitos, que genera un
sistema de ecuaciones lineales que al resolverlo se determinan las presiones en cada uno de los centros
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de los volimenes de control que conforman el dominio. Los coeficientes que aparecen en Ia siguiente

ecuacién pueden encontrarse en Maliska (1995).

AyP,= Ay Py+* AsPs+ As P+ Av Pu + (17)

Luego de obtener el perfil de presiones en el fluido, se determinan las componentes de las velocidades
contravariantes mediante la ecuacion 16. Sustituyendo las transformaciones dadas en Ia ecuacion 12 en
Ia ecuaci6n de concentracién de masa de soluto, ésta filtima resulta:

aC) . 30rC) -2 oC ). 2{g,%< =
. o + o7 + F(1)C aé(Glag+GzarlJ+a’,(G36”+Gaa;) (18)

-k =k =k =k
Gl_”DI Gz pD’ Gs yD’ Gt /‘Dt (19)

Integrando la ecuacién 18 en el tiempo (esquema totalmente implicito) y en el espacio de cada volumen
finito se obtiene:

[6C)-CC)],,  jue )-@c Ybo- e )- e Yhe

JAT

acC aC aC ocC

G + G G + G g an+

[ '‘9e ’an]. [ "9 'a,,]_ ’ (20)
X acC oC aC

[Gsa” 6466] [Gaaﬂ-l-G‘af] o+

De acuerdo a la forma de la ecuacién anterior se utiliza una funcién de interpolacién que tome en cuenta
tanto los términos difusivos como los convectivos, especificamente se usé el esquema de interpolacion
WUDS. Un resumen de este esquema puede observarse en Maliska (1995). Introduciendo las
ecuaciones que definen el esquema de interpolacién en Ia ecuacién anterior se obtienc una ecuacién
algebraica para cada volumen de control generando un sistema de ecuaciones lineales, que al ser
resuelto permite obtener el perfil de concentraciones de soluto en 1a fase fluida en forma tramsitoria. La
ecuacién de concentracién de soluto en el fluido general para cada volumen de control es:

arCr=aNCN+asCs+agCl+a’Cr+ (21)

auzCNs+an Cw tdagCstasCatB
Las expresiones de los coeficientes y el término fuente linealizado no estén dados debido a limitaciones
de espacio, pero sus metodologias de célculo puede verificarse en Maliska (1995). Los sistemas de
mmmmmmmhmmmmmmmmm
el método de Sobre Relajaciones Sucesivas (SOR).

RESULTADOS.

El método numérico descrito fue implementado en un proceso de percolacion de parafina, el cual tiene
como funcién eliminar las impurezas presentes en ésta a través del fenémeno de adsorcién por parte de
un adsorbente (bauxita activada). Las propiedades del fluido y de la matriz porosa utilizados pueden
observarse en la tabla 1. El dominio fue dividido con una malla de 127 voliimenes en la direccion axial y
15 volimenes en la direccién radial, o cual generd una discretizacién de 1905 voliimenes finitos, ver
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Fig. 4. El periodo de tiempo total simulado fue de 15000 segundos (250 minutos) y el intervalo de
tiempo utilizado fue 60 segundos. Los factores de relajacién usados en las corridas fueron de 0,3 para
las velocidades axiales y radiales; 0,45 para la presién y 0,07 para la Concentracién, tomando como
criterio de convergencia un tolerancia de 0,000001 en la ecuacién de continuidad. El tiempo de
ejecucion de Ia simulacién fue de aproximadamente tres horas, en un ordenador Pentium 450 MHz con
256 Mbytes de memoria RAM.

Tabla 1. Datos fisicos

Medio poroso Fluido
k=0,002 m* £=1000 Kg/m’
¢=0,45 p=0,0292 Pa. s
' R,=3 mm DE=4,89*10°m%/s
K=1,08 h=1,57*10" nv/s
Ds=3,36%10° m%/s Co=2,48 gr impureza/gr parafina
: Ci=0 gr impureza/gr parafina
1,=0,0027 m/s

4" DEm I‘-
Fig. 3 Dimensiones del dominio Fig. 4 Discretizacién del dominio

G0 41

En ia figura 5 se observan las variaciones con respecto al tiempo de la concentracién adimensional
(concentracion de soluto en la fase liquida / concentracién de soluto en la fase liquida en la entrada del
recipiente) para el problema estudiado. Estas concentraciones estin dadas en dos puntos del percolador.
El punto 1 esta ubicado a un metro por encima del extremo inferior y el punto 2 estd justamente en la
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salida del recipiente. Como puede observarse, el punto 1 lleg6 a estado de saturacién de manera mas
rhpida que el segundo (aproximadaments 41 minutos), indicando entonces que a medida que transcurre
¢l tiempo el sentido de saturacién del adsorbente es el mismo seatido del flujo. Ademis se observa que
las dos curvas de rupturas son casi paralelas. Estos resultado concuerdan satisfactoriamente con lo
expresado por Sun et al (1996). En la figura 6 se aprecian las curvas de rupturas en la salida de la torre
de adsorcion obtenidas a partir de mediciones experimentales y numéricamente a través de la solucién
del modelo matemdtico descrito en este trabajo. Como se observa el tiempo de saturacién para ambos
casos son muy similares, presentando un error de aproximadamente 2,3 %. Experimentalmente el
adsorbente se satur6 en 15.100 s y a través de la corrida se pudo determinar que el tiempo de saturacion
es de 15450 s., lo cual genera una diferencia de aproximadamente 5 minutos, representando una
diferencia bastante pequefia si se toma en cuenta que el proceso transitorio es de aproximadamente 250
minutos. En la figura 6 también se observa que para el caso experimental la parte ascendente de Ia
curva presenta mayor verticalidad que la curva obtenida a través de la solucién del modelo matemético,
esto demuestra que el efecto de la difusién numérica, propia del método numérico, estd presente en Ia
solucién generando amortiguacion en Ia respuesta transitoria y anulando cualquier efecto de oscilacion
numérica.

CONCLUSIONES

En este articulo se ha presentado el desarrollado de un modelo mateméatico y la solucion numérica de un
proceso de adsorcién de solutos disueltos en liquidos tomando en consideracién un dominio axisimétrico
y el uso de las velocidades axiales y radiales del fluido para el cdlculo del transporte de masa desde el
fluido hasta el s6lido. Ademas el modelo considera los efectos difusivos en ambas direcciones, y se ha
propuesto una nueva metodologia para el cdlculo de la adsorcion de masa por parte del adsorbente
(termino fuente de la ecuacién de concentracion de masa). El método numérico usado fue el de los
Volimenes Finitos, generando resultados bastante aproximados en cuanto al tiempo de saturacién y
perfiles de concentracién cuando estos son comparados con datos experimentales. El tiempo de
saturacion del adsorbente modelado es funcién de la posicion en el lecho, mientras un punto del s6lido
esté mas cercano a la entrada del recipiente llega a su concentracion méxima de manera més répida. El
modelo numérico empleado genera cierta cantidad de difusion numérica, que se refleja en un
amortiguamiento en la curva de ruptura tedrica, pero a su vez no se presentan oscilaciones munéricas en
1a respuesta.
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