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Este trabajo describe una metouulogia desarrollada para resolver
un si~tema de ecuaciones diferenciales parciales de segundo orden por
medio de un metodo computacional hibrido.

Este modelo ha sido disefiado para simular y realizar un analisis
de sensitividad parametrico de un reactor de gasificaci6n de carbon.

This paper de~cribes a methodology. devised to solve a set of 20

order partial differential equations by means of a hybrid computational
method.

This model has been designed to simulate and perform a parametric
sensitivity analysis of a coal gasifying reactor.



1. Objetivo
El presente trabajo tiene como objeto describir la metodolog!a uti-·

lizada en la resoluci6n de un aiatema de ecuacionea diferencialea par-
ciales de segundo orden. El siatema al cual se aplic6 esta metodolog!a,
fuf desarrollado con el fin de poder simular y realizar un an4liaia de
sensitividad paramftrico de un reactor de gasificaci6n de carb6n de le-
cho fluidificado.

Mediante el aprovecheaiento del calor de proceao de reactore. nu-
clearea enfriadoa por ga. ae puede ahorrar la parte de carb6n que en loa
procedimientos convenciona!ea ae qucmn a fin de auainiatrar e1 calor de
reecci6n nece.ario. En al deaarrollo de eata proceao y au correapondien1
te "aa6~ano ae trabaia en la inatituci6n aleNana Serp,bau ForachunR GmbH
deade e1 a~o 1969. En la fiRura 1 ae puede obaervar una viata tranaver-
sal y longitudinal del reactor objeto de eata modelaciSn. [1]
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El reactor de gasificaci6n consiate de un recipiente ciltndrico ho-
rizontal de una longitud de 33 m y un diametro de 7,20 m construtdo en
forma modular. El reactor nuclear suministra su calor en forma de Helio
caliente el cual entra al reactor a una temperatura de 9S0·C. Luego da
circular por una serie de intercambiadorea de calor, llena al reactor de
Sfisif.caci6n donde in~re.a a trlve. de un intercambiador de calor que .e
encuentra inmerso dentro del reactor suministrando de eate modo el calor
necesario para la reacci6n. Dentro del Poaa6geno en la parta inferior aa
encuentra una chapa perforada que cubre toda la auperficie horizontal a
travla de la cual a. iny_cta .1 vapor de agua aece.ario para 1a ,a.ifi-



La reacciSn de gss de agua heterog~nea, la cual es endot€rmica es
la reacciSn principal en este proceso. Se origina de este modo una mez-
cIa de gases que contiene HZ, CO, COZ' CH4 Y pequenas cantidades de S,
NZ e hidrocarburos superiores,

Se planteS un modelo matematico bidimensional, para dos fases que
considers el proceso en estado estacionario. Las principales caracteris-
ticas son las siguientes: (2)

a) Los balances de materia y energia se plantean para un elemento
de reactor tal como se muestra en la figura Z:

Este elemento 0 sector es el eApacio comprendido entre dos paredes
del intercambiador de aalor. Las dos dimensiones en que se calculs son
la :ongitud axial del reactor, z (horizontal) y la altura y del mismo
(vertical).

b) A los efectos de la modelsciSn se ha dividido el contenid~ del
sector en dos fases. La Ease gaseoAa, libre de solidos y la fase hetero-,
genea, llamada suspension, consistente de gases y solidos. ~sra Is fase
gaseosa se supone flujo piston en ambas direcciones. En la suspension se
adopta mezclado perfecto en direccion y (vertical) y en la dimension z
(horizontal) se supone mezclado finito segun el modele de Is dispersion.

c) La mayor parte del gas en el lecho fluido fluye en la fase gaseo-
sa con velocidades de flujo muy por encima de la velocidad minima de
fluidizacion. El gas que fluye en Is suspension recorre el reactor con
la velocidad minima de fluidizacion.

d) Se supone transferencia de masa y calor entre las dos fases re~
presentada per el coeficiente~y~ referidos a la unidad de volumen del
reactor.



vista distintos: en el 1° caso se eligieron tres reacciones qu!micas he-
terogeneas las cuales son:

( + H20 ~ (0 + H2o.

( + 2HZ - (H4

( + (02 ~ 2eO
Como estas reacciones son heterogeneas, es decir implican la presen-

cia de una fase solida, se considera que la reaccion qu!mica solo toma
lugar en la suspension.

La segunda alternativa que se considero fue la de reemplazar larea-
ccion de Boudouard por la reaccion de agua homogenea y suponer que la mis~
ma &~canza en las condiciones de operacion el equilibrio:

Teniendo en cuenta las consideraciones de 3. se plantearon los si-
guientes balances de materia y energiaopara los tres componentes clave
y para las dos fases:
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Tb = T; fUr Y = 0 und aile Z



2a xHzo.s
- Dz 2a Z

RT
Sy (XII Ob-XH Os) - 9WB P

2 • 2 • Me'

?}T.s
d Z2 -

0 y = 0 Z Ts =T: fur y = 0 und aile ZXi,s = Xi,s fur und aile

d Xis· !Z = 0 dTs = 0 !Z = 0
--' = 0 fur und aile y fur und aile y
dz Z = Ze dz Z = Ze

J. Descripcion matematica del sistema de ecuaciones

El modelo desarrollado es un modelo de dos fase~,bidimensional que
consta de 8 ecuaciones diferenciales parciale$~ Para la fasegaseosa y
para la fase suspension se tienen 4 ecuaciones respectivamente, 3 ecua-
ciones para los perfiles de concentracion de los componentes clave C02'
CH4 Y H20 Y una cuarta ecuacion para el perfil de temperatura en el reac-
tor.

Las ecuaciones para la fase gaseosa y para la fase suspens10n estan
acopladas a traves del termino de transferencia de masa entre las fases.
Los balances. de masa y energia para las respectivas fases estan a su vez
acopladas entre ellos a traves del termino de velocidad de reaccion.

Las ecuaciones de la fase gaseosa forman un sistema de ecuaciones
diferenciales parciales de primer orden. Para la fase suspension por el
contrario debido a quese supone' retromezclado en la direcc~on z, se tie-
ne un sistema de ecuaciones diferenciales ordinariasde segundo orden de
tipo parabolico.

En el caso de la fase gaseosa se tiene un problema de valores ini-
ciales ya que los valores de entrada para las concentraciones de los com-
ponen~ee clave y para la temperatura son conocidos, Para la fase suspen-
sHin el sistema de>ecuaciones representa un problema mixto de condicio-
nes limite y condiciones iniciales ya que ademas de conocerse los valores
iniciales de las variables, se tienenlos valores de las derivadas pri-
meras en el contorno del elem.t1tO':de-T~il1uRR.



El tratamiento analitico de ecuaciones diferenciales parciales es
en la mayoria de 10s casos muy complicado y de larga duracion y tambien
la programacion de los procedimientos numericos en computadoras digita~
les esta ligada a un elevado consumo de tiempo. Por 10 tanto es practico
utilizar un metodo que permita la aolucion de estas ecuaciones en una
computadora analogica.

Debido a que en una computadora analogica se dispone de una sola
variable independiente, el tiempo, ea necesario una transformaci6n de
las ecuaciones diferenciales parciales en ecuaciones diferenciales ordi··
narias. Para el10 hay diferentes caminos posibles:

A menudo se pueden llevar Isa ecuaciones diferenciales parciales
lineales a ecuaciones diferencialea ordinsrisa por medio de uns separa-
cion de variables. Ya que pars una 0 varina de ellns hsy que resolver un
problema de valorea propios y a partir de laa funciones propias hay que
construir la solucion del problema, ea pate procedimiento demasiado en·
gorroso. Solo se justifics realizarlo cuando exista interes en conocer
los valores propios del problema.

2. Otra posibilidad consiste en aproximar las ecuaciones diferen-
ciales parciales por medio de un sistema de ecuaciones diferenciales
ordinarias • A este fin se considera la funcion en ~~ntos diacretos, bien
determinados del rango, en los cuales se buscs Is aolucion como funcion
de una variable. Lss derivadas parciales segun esta variable ae trans-
forman en derivadas totales debido a que se mantienen constantes las 0-
tras coordenadas. Las derivadaa parcialea respecto de las coordenadas
constantes ae aproximan mediante cocientes de gradientes. De eate modo
se tiene un sistema de ecuaciones diferencisles ordinarias cuya soluci6n
se puede obtener en la computadora analogica.

Hay una serie de metodos que ae basan en esta segurlda posibilidad,
y que permiten la solucion hibrida de sistemas de ecuaciones diferencia-
les parciales. En este trabajo, se usa el metodo CSDT (Continuous Space
Discrete Time) , Begun el cual se di~cretiznn las derivadas con respecto
a la coordenada y y las derivadas con respecto a z permanecen como tsles.
Se realiza el reemplazo de las derivadas por los cocientes de gradientes
segun las siguientea expresiones:
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A los fines de implementar la solucion,se divide el reactor en sec-
tores, donde el sector se considera segun la definicion realizada en 3.
El calculo en direccion axial (coordenada z) se realiza a traves de la
computadora analogica. En el primer paso se calc ulan todos los coeficien-
tes de las ecuaciones.·para las condiciones iniciales en la computadora
digital y se transfieren luego a la analogica. Despues que la computado-
ra analogica ha calculado el primer nivel, se transfieren a la computa~
dora digital la concentracion de la mezcla gaseosa y temperatura obteni-.
das. Se recalculan en la computadora digital todos los coeficientes en
funcion de las concentraciones y de las temperatura~ calculadas en el pa-
so anterior y se transfieren por medio de conversores digital-an31ogicos
a la computadora analogica. Asi, con estos nuevos coeficientes se calcu-
la el nivel siguiente en la direccion z con ayuda d~ la computadora ana-
logica. Este procedimiento se repite hasta que se completa toda la altura
del sector.

Una vez que se ha calculado todo el sector, se calcula con ayuda de
los valores obtenidos, la masa de carbon que queda y luego se calcula el
segundo sector y asi sucesivamente se prosigue con todos los sectores.
Se toman 15 niveles en la direccion y y 125 sectores que completan la
longitud z del reactor.

Por cada punta en la red de coordenadas, se calculan 6 concentracio-
nes y 2 temperaturas: las concentraciones de los comp~nentes clave (CH4,
C02, H20) en las dos fases, asi como la temperatura de la fase burbuja
y la temperatura de la fase suspension. Con ayuda de las concentracio-
nes de los componentes clave se calculan los otros componentes es decir
de CO, H2 Y C. De este modo se calculan los perfiles de concentracion
de todos los componentes en las fases. Como es importante conocer la
concentracion total del gas, se utiliza para cada componente, la siguien-
te expresion:

donde fb Y fs son las fracciones re~pectivas en la fase gas y en la fase
suspension. fb y fs se calculan para cada nivel de altura en el reactor
10 que permite la determinacion de una concentracion global para cada com-
ponente en cada punto del reactor.

Para la obtencion de una temperatura en el lecho fluidificado se to-
ma el promedio aritmetico entre la temperatura de la fase gaseosa 0 burbuja
y la temperatura de la fase suspension. Haciendo uso de estos valores, se
puede calcular el grade de conversion del carbon y asimismo el rendimien-
to de la gasificacion y consumo de vapor de agua.

Para la realizacion de la simulacion se utilizo una comrutadora hi-
brida la cual cuenta con los siguientes elementos:

- Una computadora digital, tipo POP 11/34 de 1.. firma DIGITAL con
memoria ampliada, 128 K~. A esta computadorase Ie acopla una tpcminal
grafica VT100 de la firms DIGITAL asi como ta~bien un plotter.



- Dos computadoras analo~icas D080+de la firma Oornier. Ambas tra~
bajan con un~ t~nsi6n de referencia de - 10 V Y pueden conectarb~ para
operar en el modo Master-slave 10 que significa que una de ellas trabaja
como computadora accesoria de la otra.

-lnterfase CAMAC. El intercambio de informacion entre las computado~ "
ras analogicas y digital se realiza a traves de ls interfase CAHAC. Es-
ta construida en base a modulos y la transferencia de datos entre estos
modulos y la computadora digital es regulado por el controlador de la
interfase. Este controlador permite "transferir" palabras de 16 bits 0

de 24 bits en ambas direcciones.

£1 calculo del Ililltemsde eCIIII(' illllPIlse rt'nliza mediante el proce-
dimiento que se visualiza en la fiRurn J:

---0>--0>- --

ANALOGICA-- --- -- -- -- -- -- -'---
DIGITAL

ALMACENAR xt ' Ti+1

CALCULAR NUEVOS COEFI-

, CIENTES.

El proceso de calculo descripto en 7. se realiza por medio de un progra-
ma principal y varios subprogramas los cuales llevan a cabo las distintas
operaciones digitales y analogicas. En la figura 4 se observa un diagrama
de flujo simplificado con los distintos pasos de la simulacion.

'Desde el programa principal se solicitan dos tipos distintos de sub·,
programas, por un lado los que realizan el calculo de funciones y coefi-:
cientes y por otro lado el control de los distintos componentes de la in-
terfase asr como de la computadora analogica.

Para poder conocer y almacenar cada valor que la analogiea caleula
en el interval0 de tiempo fue necesario disenar un cireuito electronico
que ~ermite parar la eomputadora analogiea luego de un determinado perio-
do de tiempo, transferir,el valor obtenido basta ese momenta a la compu-



CALCULO DE
TODAS LAS
FUNCIONES Y
N R IZ

J



Los siguientes subprogramas realizan la transfcrencia de datos des~.
de y hacia la computadora analogica asi como su control:

CAMINI: este subprograma inicializa la interfase CAMAC, es decir que
todas las lineas se fijan a cera para que pueda comenzar un nuevo cicIo
de transferencia de datos.

CAMRTC: Can el se inicializa el reloj de tiempo real (Real Time
Clock). Se transmiten dos argumentos, la frecuencia del reloj y el in-
tervalo de tiempo. Del producto de estos dos valores, se obtiene el tiem-.
par durante el cual la computadora puede calcular hasta que sea parada
e interrogada. Este intervalo de.tiempo esta en relacion can el factor
de escala, el cual se determina a partir de los coeficientes calculados.
Est~ significa que el intervalo de tiempo es una funcion de la posicion
vertical y en el reactor.

SETINI: Coloca a la computndora ana16gica en el modo de condicion
inicial antes de comenzar un nuevo l:iclo de cilculo.

COHANA: Este subprograma pone en funcionamiento a la computadora
analogica, es decir que co.ienza a calcular un nuevo cicIo 0 bien conti-
nua el calculo.

STATAN: Averigua el status de la computadora analogica y de acuerdo
a la respuesta , continua calcul.ndo 0 espera hasta que la ana10gica es-'
te lista.

~IDA5B: Realiza la transferencia de valores digita1es a traves de con-'
versores multiplicadores digital.a-analogicos.

DAC8A-DAC9A, DACI0A-DACI0B: Can ayuda de estos subprogramas se pro-'
duce la transformacion de valores digitales a tensiones ana10gicas y son
enviados a la computadora analogica.

ADC22A-ADC22B~ADC22C: rea1izan la trans[ormacion de 10s valores ana-
logicos a digit&les y envian estos va10res a la computadora digital.

Todos estos subprogramas estan escritos en MAC~O 11 debido a la ma-.
yor velocidad can que trabajan en comparacion con FORTRAN.

En general~ las magnitudes que aparecen en el modelo matematico no
puede usarse as~ directamente como variables de maquina. Todas las magni-.
tudes que aparecen en e1 mode1o no deben sobrepasar 1a barrera del valor
1. Es par esta razon que tanto la variable dependiente como independiente
deben some terse a una transformacion de esca1a.

T - T:
Tmax - T.

To: valor mInima de la temperatura
Tmax: valor maximo de 1a te.peratur.



Para la variable independiente se realiza la siguiente, transforma~
cion:

A es un factor de escala que se deterrnina a partir de la normaliza-
C10n de los coeficientes. Como los coeficientes no son eonstantes, seran
calculados para cada nivel en el reactor. z es en este easo la variable
independiente del problema. Como la eomposieion del gas esta expresada
en fraeeiones molares y estas por definicion varian entre 0 y I, no haee
falta una normalizaeion.

Para poder resolver el sistema de eeuaeiones en la eomputadora a-
nalogica, se deben realizar algunas transformaeiones. En primer lugar,
los eoefieientes deben agruparse por variables. Al rilismotiempo"se deben
plantear lae ecuaciones de tal modu 4ue solo se presenten las operacionps
que pueden ser resueltas por la eomputadora analogiea. Luego deben orde~
naree loe diferentes terminos de manera que el term~ao con la derivada
de mayor grado se eoloque a la izquierda mientras que el resto se tras-
lada al lado derecho del signo igual. Como ultimo paso, previo al dise-
50 del cireuito analogico, deben escalarse las eeuaciones. t~

• i+l. i+l •
-B (K,21Xj,b + 8 IK,3lxj,s + B IK,41

• i.1. i.1 •
-81K,21eb - B (K,3les + B IK,4)

fur j :.

K =

d2xi+1 dxi'l . '1. j.1.
$·{K1J~=$·IK2J~-$·IK3Ix'· +$ IK,4)xJ',b +$ (K,SI, d Z2 ' d z ' j.S

2 1+1 j.1
• d es • des. i.1. ,.1· (5)

5 IK1'd'Z2=5 IK,21~-$ (K,3les -51K,4Jeb +.: (K,SI

fUr = CO2 I CH4 I H20

K = 1,4

Los sistemas (4) y (5) son los sistemas de eeuaeiones ya transforma-
dos para la fase burbuja y para la fase suspension, previo al eambio de
escala. Los coefieientes B*(K,L) y S*(K,L) para KKl,4 y LKl,5 representan
los coeficientes agrupados de los sistemas en forma matrieial. Como en la
solucion analogiea, estas eoefieientes deben tomar valores entre 0 y 1 de-
be efdctuarse una normalizacion. Esta normalizaeion se lleva a eabo tr~ns-
£ormando la variable z segGn (3). Esta transformaei5n tiene como objeto ex-
presar las eeuaeiones en funeion del tiempo que es la unica variable inde-
pendiente que dispone la computadora analogica. El factor de escala A se i-
suala al coeficiente de mayor valor y todos l~s eoeficientes se dividen por
A. Para tener el coeficiente del lado izquierdo igual a I, se dividen todos



los coefieientes por el primero. Al realizar este patio, se obtienen los
sistemas definitivos (6) y (7) que ahora pueden ser programados.

d i.1

d~,b = - S (K,2Ixn + S (K,3Ixr~ + B (K,41

= CO2 ,CH4 ' H20

K = 1,4,
2 i.1 d i.1

d Xj2'S = S (K,21 ~ -$(K,3IxJi+~ + S(K,4IxJ"~ + S (K,SI
dE dE . .

2 i.1 i.1

d es = S(K 2ldGs -$ (K 3Iei.\ S(K 4lei
•
1

+ S (K,Si
d E2 ' dE' s ,b

= CO2, CH4 ' H20

K = 1,4

B (K,Ll
B"(K,ll

= A.'S"(K,n

S (K, L'l
S"(K,Ll

= )..'S"(K,1)

Existen dos posibilidades de programaclon analogiea de los sistemas
(6) y (7). Si se dispone de numero suficiente dp multiplieadores y eonver-
sores ana16gieo-digital y digital-una16gieos y conversores multiplieadores,
es posible resolver simultaneamente el sistema total. Para ello seriam'ne-
cesarios Z4 eonversores digital-ana16gico, 16 eonveLsores multiplieadores
digital-ana16gieo y 4 multiplieadores. Como solo se disponia de 16 eonver-
sores digital-ana16gico y 4 conversores multiplicadores , se resolvio el
problema en forma seriada, es deeir, que el circuito desarrollado resuelve
los sistemas para las dos fases simultaneamente en el siguiente orden: COZ'
CH4, HZO Y temperatura. Al utilizar esta metodologia, se requieren solo
6 DAC, 4 MDAC, 3ADe y 1 multiplicador.

La desventaja de este procedimiento es el tiempo de ealculo que resul-
ta multiplieado por 4. En la figura 4 se puede observar el circuito desarro·
llado, en el cual el 1° integrador resuelve la primera derivada de las ecua-
ciones de la fase burbuja y el ZO y el )0 respeetivamente la ZO y 1° deri-
vada de la fase suspensi6n.



En la computadora digital se realizan 3 iml'0rtantes calculos:
1. Cnlculo de los coeficientes B(K,L) Y S(K,L)
2. El~boracion y tratamiento posterior de los resultados analogicos
3. ~valuacion de los datos totales del reactor

El calculo y normalizacion de los coeficientes B(K,L) Y S(K,L) se
realiza segun el siguiente diagrama de flujo:

BIK.L) = B"( K.LlI A
SIK,lI= S·IK.LIIA



En la subrutina PRANDT se calculan todas aquellas propiedades de 10s
gases y carbon como por ej. densidad, viscosidad, capacidad calor1fica,
etc. en funcion de la composicion y temperatura.

Con el empleo de estos valores se calculan en la subrutina FLOW todos
10s parametros flu1dodinamicos del sistema como por ej. velocidau m1nima
de fluidizacion, fraccion de vac10, densidad de lecho flu1do, altura de
lecho flu1do,etc.

Estos datos son entonces transferidos al suhprograma KENSUB y se cal~
culan todos 10s numeros adimensionales y 10s coeficientes de transferencia
de masa y calor.

En el subprograma KIllErI se calculan todos 10s parametros cineticos
en funcion de las concentraciones de 105 componentes gaseosos y de la tem-
peratura.

Una vez '1ue el circllito analogico I1a transmitido sus resultados par•..
ciales se retran~forman 105 valores y se recalculan la composici6n del gas
global y con ella se calcula el grado de conversion de carbon y a partir
de eb~e, la masa residual de carbon de la cual dispone el siguiente sector.

Los resultados de la simulacion se presentan, por un lado, en forma de
graficos tridimensionales que presentan la variacion de la concentracion de
todos ~os ~omponentes del sistema con las dos dimensiones del reactor y tam-
bien el perfil de temperatura en el reactor. En el presente frabajo se pre-
senta a modo ejemplificativo, las concentraciones de C02, CO, el consumo de
vapor de agua y la temperatura en las figuras 6,7,8 y 9
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En la figura 10 se grafico en funcion de la altura del reactor laa con~'
centracionea de todoa los componelltes gaaeosos en base seca y la concentracion
del vapor de agua.
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Fig 10 Concentracion de la mezcla gaseosa en funcion de
la altura del reactor



Por ultimo se realizo un analisis de sensitividad del reactor, tomando
el grade de conversion del carbon en funcian de la longitud del reactor
para distintos valores de los parametros operativos: velocidad de flujo
oe entrada de vapor de agua, velocidad de flujo de entrada de carbon,
temperatura de entrada del agua, temperatura de entrada de carbon y la
composicion del gas de entrada gasificante. (fig. 11)
Los distintos casos analizados son:
1. Condiciones standard
2. Disminucion de la velocidad de flujo masico de entrada de carbon
3. Disminucion de la velocidad de flujo masico de entrada de H20
4. Aumento de la temperatura de entrada del carbon
5. Disminucion de la temperatura de entrada de carbon
6. Disminucion de la temperatura de entrada de H20
7. Composicion del gas de entrada: H2: 25%, co: 10%, H20: 55%, C02:15%,

C114: 5%
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