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Resumen. En el mundo real muchas veces el comportamiento de los reactores quimicos es muy
diferente del que describen los modelos ideales. Las desviaciones del comportamiento ideal pueden
originarse por la formacion de canalizaciones, recirculacion o por formacion de zonas estancadas. El
conocimiento del comportamiento de los reactores reales permite ajustar los modelos ideales de
manera que puedan describir méas realisticamente los procesos quimicos. Los problemas del flujo no
ideal estan intimamente relacionados con el cambio de escala; la decision de si ha de ensayarse 0 no
en planta piloto depende del control que se tenga sobre las variables mas importantes del proceso. A
menudo, el factor no controlable en el cambio de escala es la magnitud de la no idealidad del flujo;
con frecuencia este factor difiere ampliamente entre las unidades grandes y las pequefias; por
consiguiente, el desconocimiento de este factor puede conducir a grandes errores en el disefio. Para
predecir las conversiones y la distribucion de productos en los reactores reales resulta necesario un
modelo de patrones de flujo. Una forma de evaluar cuanto tiempo permanece cada una de las
moléculas en el recipiente es determinar la Distribucion de Tiempos de Residencia (DTR) mediante
un método de investigacion ampliamente difundido: el método experimental estimulo-respuesta. La
DTR muestra las condiciones hidrodinamicas que ocurren en los reactores. En base esos resultados se
establecen hipotesis que permitan reproducir el comportamiento del reactor quimico a través de
modelos matematicos y/o numéricos. Un nuevo y reciente enfoque a este problema es el uso de la
dinamica de fluidos computacional (CFD) que permite modelar los patrones de flujo de fluidos
contribuyendo a mejorar la comprension del sistema y a optimizar el disefio. El objetivo de este
trabajo es caracterizar la hidrodindmica y desarrollar un modelo matematico y/o numérico (CFD) de
un reactor utilizado para la obtencidn de biodiesel, perteneciente a la Planta Piloto de Reaccion de la
Facultad de Ingenieria (UNCPBA). Se estudia experimentalmente el comportamiento del flujo del
reactor mediante la técnica de estimulo-respuesta, utilizando una solucion patrdén salina coloreada con
conductividad eléctrica conocida, evaluandose la respuesta a sefiales conocidas, bajo diferentes
condiciones de operacion. Los resultados son evaluados estadisticamente para lograr la
caracterizacion del reactor desde el punto de vista hidraulico a través de modelos matematicos
(combinacion de reactores ideales de tanque agitado continuo en serie, de dispersion de flujo) y de
modelos numéricos (método de los elementos finitos, CFD), evaluando su aproximacion al
comportamiento real del reactor para la validacion del modelo.
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1 INTRODUCCION

En ingenieria de las reacciones quimicas, y mas precisamente en el disefio de reactores
quimicos, se consideran dos tipos de flujo ideales importantes: el flujo en piston o PF (Piston
Flow) y el flujo de mezcla completa de tanque agitado o CFSTR (Constant Flow Stirred Tank
Reactor) debido a que son patrones muy sencillos de manejar y que a menudo, alguno de los
dos es adecuado para modelar el flujo dentro del reactor sin importar qué proceso se esté
disefiando. El PF se caracteriza por ser ordenado, ningun elemento del fluido se mezcla con
otro elemento situado antes o despues de aquél; la condicion necesaria y suficiente para que
exista flujo en piston es que el tiempo de residencia en el reactor sea el mismo para todos los
elementos del fluido. EI CFSTR se caracteriza por tener composicion idéntica en todos los
puntos del reactor a cada instante, por lo que su contenido esta perfectamente agitado; por
consiguiente, la corriente de salida de este reactor tiene la misma composicién que la del
fluido contenido en el mismo.

En el mundo real, muchas veces el comportamiento de los reactores quimicos es muy
diferente del que describen los modelos de flujo ideales. Las desviaciones del comportamiento
ideal puede originarse por la formacion de canalizaciones del flujo, por recirculacion del
fluido, o por formacion de zonas estancadas o muertas. EI conocimiento del comportamiento
de los reactores reales permite ajustar los modelos ideales de manera que puedan describir
mas realisticamente los procesos quimicos y predecir con mayor exactitud rendimientos y
conversiones de una reaccion determinada.

Con informacion apropiada, se podria pronosticar el comportamiento del reactor. La
técnica por excelencia para recopilar esta informacion es el método de estimulo-respuesta
mediante el uso de un trazador que permite conocer el tiempo que permanece cada elemento
de fluido en el recinto reaccionante, o sea, la distribucion de tiempos de residencia (DTR)
necesaria y suficiente para caracterizar la hidrodindmica del reactor. En base a estas
mediciones, se establecen hipdtesis que permitan reproducir el comportamiento del reactor
quimico a través de modelos matematicos y numéricos. Ademas de utilizarse los modelos
matematicos desarrollados ampliamente en los libros de reactores quimicos, hoy en dia para el
modelado numeérico se hace uso de la dinamica de fluidos computacional (CFD) que permite
modelar los patrones de flujo de fluidos contribuyendo a mejorar la comprension del sistema 'y
a optimizar el disefio.

Los problemas de flujo no ideal estan intimamente relacionados con los de cambio de
escala, ya que la decision de si ha de ensayarse 0 no en planta piloto depende, en gran parte,
del control de las variables mas importantes del proceso. A menudo, el factor no controlable
en el cambio de escala es la magnitud de la no idealidad del flujo y con frecuencia, este factor
difiere ampliamente entre las unidades grandes y las pequefias; por consiguiente, la
incertidumbre de este factor puede conducir a grandes errores en el disefio.

1.1 Tipos de flujo no ideal

No todos los reactores de tanque estan perfectamente mezclados, y no todos los reactores
tubulares exhiben un comportamiento en flujo en pistén. Varios factores influyen sobre el
apartamiento de la idealidad del flujo dentro de un reactor. Entre ellos, podemos mencionar el
disefio geomeétrico del reactor, la viscosidad del fluido circulante, la velocidad del mismo y la
distribucion del relleno en lechos empacados. Cada uno de estos factores contribuye en mayor
o menor medida a la formacién de distintos tipos de flujo no ideal —tales como canalizaciones,
zonas estancas, by-pass— que disminuyen la efectividad del equipo. Las canalizaciones

Copyright © 2012 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional http://www.amcaonline.org.ar



Mecéanica Computacional Vol XXXI, pags. 49-68 (2012) 51

ocurren cuando parte de los elementos del fluido pasan a traves del recipiente mas rapido que
otros. Las zonas estancas son determinados lugares del reactor donde el fluido practicamente
no se renueva, disminuyendo el volumen util del equipo. Estas zonas o espacios muertos
pueden tener lugar, por ejemplo en las esquinas rectas de determinados conductos.
Finalmente, el by-pass ocurre cuando parte de la corriente de alimentacion pasa directamente a
la corriente de salida, sin existir mezcla con el resto del fluido del reactor. Estos fenomenos se
pueden apreciar en la Fig. 1.
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Fig. 1. Tipos de flujo no ideal que pueden presentarse en equipos de procesos (Levenspiel, 1998, 2004).

1.2 Distribucion de tiempos de residencia (DTR)

Se denomina “tiempo de residencia” de las moléculas o particulas individuales en el
reactor, al tiempo que tarda una molécula desde que entra al reactor hasta que sale del mismo.
En un reactor tubular de flujo piston todas las moléculas tienen el mismo tiempo de
residencia, mientras que en un reactor tanque de mezcla perfecta, las moléculas del fluido se
mezclan uniformemente con las moléculas que se encuentran en el reactor, de forma que unas
saldran casi inmediatamente, mientras que otras permaneceran mas tiempo en el reactor. En
conjunto, las moléculas abandonan el reactor tras un periodo de tiempo proximo al tiempo
medio de residencia.

La distribucion de tiempos de residencia (DTR) se determina experimentalmente mediante
técnicas de estimulo-respuesta que emplean trazadores, los cuales se introducen al reactor a
una concentracion dada conforme a un tipo de sefial conocida, determinandose su
concentracion en la corriente de salida en funcion del tiempo. Como trazadores se pueden
utilizar colorantes, acidos, bases, sales, istopos radiactivos, etc, y la forma de analizarlos en
la corriente de salida dependera del tipo de trazador utilizado (absorbancia, pH, conductividad
eléctrica, etc.). El estimulo o perturbacion que se introduce al sistema también puede ser
variado: pulso, escalén, sinusoide, rampa, al azar, etc. Las mas empleadas y mas faciles de
interpretar son las sefiales pulso y de escalon. La sefial escalén es aquella en el que la
concentracion de un trazador en el influente al reactor cambia de un estado estacionario a otro
distinto. La sefial pulso, en cambio, consiste en inyectar una cantidad relativamente pequefia
de trazador a la corriente de alimentacion de forma instantanea de forma que se aprecie un
pico de concentracién en un grafico de concentracion vs. tiempo.

En el caso particular en que la perturbacion entrante sea una sefial escalén de concentracion
CO, se denomina curva F a la representativa de la concentracién normalizada (C/CO0) del
trazador a la salida del recipiente frente al tiempo (Fig. 2a). Cuando la perturbacion en la
corriente de fluido entrante es una sefial de pulso idealizada de trazador, se denomina curva C
a la respuesta normalizada del trazador en la corriente de salida frente al tiempo (Fig. 2b).
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La DTR es conocida también como distribucion de edades a la salida (curva E), y es
conveniente representarla en forma normalizada (Fig. 3), tal que jE-dt =1. En recipientes
0

cerrados, las curvas F, E y C estan relacionadas entre si como: dF/dt=E=C. Estas

relaciones indican coémo las experiencias estimulo-respuesta, empleando entradas tanto
escalén como pulso, permiten determinar la DTR.

/ Senal entrada en escalon

Sefial de entrada en pulso

Sefial de salida del

trazador o curva F Seflal de salida del trazador o curva C

Tiempo Tiempo
a) curvaF b) curvaC
Figura 2. Sefal caracteristica aguas abajo, que corresponde a la respuesta de una sefial de entrada aguas arriba a)
en escalon, b) pulso (Levenspiel, 1998, 2004).
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Figura 3. Curva de distribucion de edades (Levenspiel, 1998, 2004).

2 MODELOS MATEMATICOS DE UN SOLO PARAMETRO PARA FLUJO NO
IDEAL

Pueden emplearse diversos tipos de modelos para caracterizar los tipos de flujo no ideal en
los recipientes. En unos modelos —denominados modelos de dispersion- se establece una
analogia entre la mezcla en flujo real y la mezcla en los procesos difusionales. En otros, se
considera un conjunto de tanques de mezcla ideal combinados, y todavia hay otros en que se
suponen varias regiones de flujo conectadas en serie o en paralelo. Algunos modelos son
utiles para explicar las desviaciones de los sistemas reales respecto al flujo en piston (caso de
los reactores tubulares y los lechos de relleno); otros describen las desviaciones de los tanques
reales con agitacion respecto al tanque de mezcla ideal o de mezcla completa, y adn otros
pretenden tener en cuenta las desviaciones de los lechos fluidizados y otros dispositivos de
contacto. Los diferentes modelos de flujo no ideal varian en complejidad: existen modelos de
un pardmetro que representan adecuadamente los lechos de relleno o los reactores tubulares;
mientras que se han propuesto modelos de dos a seis parametros para representar los lechos
fluidizados. En este trabajo se consideran los modelos uniparamétricos de flujo disperso en
piston y de tanques en serie.

2.1 Modelo de flujo disperso en pistén
Este modelo describe el flujo real en el reactor como una desviacion del modelo de flujo
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piston ideal, la cual se cuantifica mediante un unico parametro que se denomina “mdédulo de
dispersion”. El modelo de dispersion caracteriza con bastante exactitud el flujo en reactores
como lechos de relleno o tuberias largas con flujo laminar, es decir, en aquellos casos que no
se encuentran muy alejados del comportamiento de flujo piston ideal. Este modelo caracteriza
el transporte de materia en la direccion axial en términos de una difusividad longitudinal
aparente o efectiva, que se superpone al flujo de piston. EI modelo supone también que la
velocidad y concentracion de los reactantes es constante a lo largo del diametro de la
conduccion. La magnitud de la dispersion se considera independiente de la posicion dentro del
recipiente, por lo tanto no habra ni regiones estancadas, ni cortocircuitos de fluido. Si se
varian la intensidad de turbulencia o las condiciones de intermezcla, las caracteristicas de
flujo pueden variar desde el flujo ideal en piston hasta el flujo en mezcla completa. En
consecuencia, el volumen necesario para el reactor real estard comprendido entre los
volumenes calculados para flujo ideal en piston y mezcla completa. Como el proceso de
mezcla implica un reagrupamiento o redistribucion de materia por deslizamiento o formacion
de remolinos, y esto se repite un namero considerable de veces durante el flujo del fluido a
través del recipiente, se puede considerar que estas perturbaciones son de naturaleza
estadistica, como ocurre con la difusion molecular. La ecuacion diferencial que rige la
difusién molecular en la direccién x viene dada por la ley de Fick:

oC o%C
.- ——

ot 2 1)

siendo @ el coeficiente de difusion molecular, Gnico pardmetro que caracteriza al proceso. De
modo analogo, las contribuciones a la retromezcla del fluido que circula en la direccion X, se
pueden describir por una expresion de forma similar:
oC o°C
—=D-— (2)
ot OX
siendo D el pardmetro llamado coeficiente de difusividad longitudinal. Esta Ec. (2) puede
Ilevarse a una forma adimensional:

2
acz(Dj.aC_aC con z:i;e t tiu (3)
00 \u-L) g2 oz L

donde z: longitud adimensional; L: largo del reactor; u: velocidad del fluido; x: distancia

desde la entrada; t: tiempo; t : tiempo medio de residencia; 0: tiempo adimensional.

El grupo adimensional (D/u-L) es el modulo de dispersion del recipiente y es el parametro
que mide el grado de dispersion axial; por lo tanto si:

(uDLj — oo (dispersion grande) se tiende al flujo de mezcla completa.

(UDL) — 0 (dispersion pequefia) se tiende al flujo en piston.

Para una entrada ideal de trazador en pulso, en la Fig. 4 se puede ver la curva E para
distintos valores del médulo de dispersion: cuanto mas grande es (D/u-L) mas asimétrica se
hace E y tiende al flujo de mezcla completa, pero cuanto méas pequefio, mas simétrica es la
curva E y tiende al flujo en pistén. Si el grado de dispersion es pequefio, la difusion modifica
esta pulsacion como se muestra en la Fig. 5, pero la curva del trazador no cambia
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significativamente de forma a su paso por el punto de medida, o0 sea, se mantiene simétrica
(durante el tiempo que se esta midiendo). En estas condiciones, la solucion a la Ec. (3) no
resulta dificil y da la curva C simétrica (Ec. 4) que representa una familia de curvas de
distribucion normal de error de Gauss (Fig. 4):

1 (1-0)

Co= \/n-iD/u-Li.eXp ~4.(Dju-L)

para la cual la media y la varianza son to =1y o2 =o?/t*> =2-(D/u-L), siendo oy y to la
varianza y el tiempo medio de residencia adimensional, respectivamente. El Gnico parametro

de la curva que indica la Ec. (4) es el médulo de dispersion (D/u-L); por lo tanto, a partir de
una curva experimental se puede evaluar este parametro tal como los muestra la Fig. 6.

(4)

Seiial de entrada
E ()
DAL= 0.01 J\
e .
/ x=0 x=L
DAL= 0,05 \ i !
_DL=0.1 N l :
1.0 @ ) ’
i) I‘ l) i‘ !)
0.0 ‘
1.0 9 Seiial de salida a varias distancias
Figura 4. Curvas E para distintos valores del médulo de Figura 5. Distribucidn simétrica del modelo de
dispersion. dispersion en cualquier instante.

Area sombreada= 0.68

T PR S juets _—— Punto de inflexion

kY

Figura 6. Formas de calculo para el modulo de dispersion, a partir de una curva E (Levenspiel, 1998, 2004).

2.2 Modelo de tanques en serie

El modelo de tanques en serie es el otro modelo de un Unico pardmetro de aplicacion mas
extendida para representar el flujo no ideal. Este modelo supone que el reactor puede
representarse por varios tanques de mezcla completa ideal del mismo tamafio en serie, y el
anico parametro es el numero de tanques (N), basado en el concepto de que un numero
suficientemente grande de reactores de mezcla completa se aproxima al flujo en pistén,
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cuando N tiende a un valor elevado desde el punto de vista practico. EI nimero de etapas N
puede obtenerse facilmente la curva E en funcion del tiempo, generalizando las ecuaciones
obtenidas por integracion de los balances diferencial de materia para 1, 2, 3...N tanques en
serie, llegando finalmente a (Levenspiel, 1998, 2004; Smith, 1991; Fogler, 2005):

N.oN-L
————exp(—N-6 5
- N0 5)
El nimero de tanques en serie necesarios para modelar el flujo real se puede calcular

mediante el calculo de la varianza adimensional de un experimento con trazador:
2

E(0) = N-

NS (6)
Oy (&)

También, y al igual que en el modelo de dispersion, partiendo de la curva E puede hallarse
el niumero de tanques en serie, a partir de otros puntos caracteristicos de la funcion de
distribucion, tal como se muestra en la Fig. 7.

i
N.(N—1)1
o S I ‘hgﬂ max = EN—l%l

N
—————— Error < 2% para N>5
JZm N1 onTeREERe

-(N-1)

Ef s == = |——— % === Eginf =035 E, ,,,, paraN=4
Bs [ ' [ =061 g, __paraN>10

Figura 7. Propiedades de la curva de RTD para el modelo de tanques en serie. (Levenspiel, 1998, 2004).

3 MODELADO CON DINAMICA DE FLUIDO COMPUTACIONAL (CFD)

Las complejas ecuaciones de la mecanica de fluidos tienen soluciones analiticas sélo para
casos muy simplificados; aunque permiten una amplia comprension de la fluidodinamica,
raramente se utilizan en el andlisis y el disefio de la ingenieria. Hoy en dia, la revolucion de la
computacion en capacitad de almacenaje de datos y realizacion de operaciones algebraicas ha
acelerado el desarrollo de técnicas numéricas destinadas a solucionar las ecuaciones de
mecanica de fluidos. Esto ha permitido la aparicion de la Dinamica de fluidos Computacional
0 CFD (Computacional Fluid Dynamics) que se ocupa de la solucién de las ecuaciones
fluidodindmicas en computadoras. La metodologia CFD es relativamente facil de aplicar,
ofreciendo la posibilitad de tratar configuraciones de flujo bastante complejas. Ademas, en la
CFD se pueden incorporar diferentes procesos simultaneamente.

Una vez planteados los objetivos a lograr, el primero paso del modelado numérico es
desarrollar y establecer el modelo matematico (ecuaciones y condicionas de contorno) que
describirdan los fendmenos relevantes del flujo. La siguiente tarea es escoger un método
conveniente por aproximar las ecuaciones diferenciales ordinarias o parciales; entre ellos, los
mas importantes se encuentran el método de las diferencias finitas, de los volimenes finitos y
el de los elementos finitos, el cual se utilizo en este trabajo.
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4 EXPERIMENTACION EN LA UNIDAD PILOTO DE REACCION (UPR)

4.1 Descripcion del equipamiento

La Facultad de Ingenieria de Olavarria (FIO), perteneciente a la Universidad Nacional del
Centro de la Provincia de Buenos Aires (UNCPBA), cuenta en su planta piloto con una
unidad piloto de reaccion (UPR) compuesta por los siguientes elementos (Fig. 8):

Reactor tubular (R1) (didmetro de 8 mm, longitud de 40 m) de acero inoxidable AISI
316L, capacidad 2 L, con manta calefactora de acero inoxidable AISI 304L
Intercambiador de calor (E1) tipo tubo a la salida del reactor

Depdsitos para reactivos (D1, D2) y productos (D3)

Bombas de engranaje de acero inoxidable para alimentacion (G1, G2), con capacidad
méaxima de 50 L/h

Bomba de engranaje del producto reaccionado (G3) de acero inoxidable

Medidores electronicos de induccion magnética (FI1, FI2) de acero inoxidable, con
salida 4-10 mV, para la alimentacion del reaccionante

Indicadores electrénicos de temperatura (T11, T12, TI3, T14), escala 0-200°C

Lineas de conexion, ejecucion de acero inoxidable AISI 316L

Cuadro eléctrico con interruptor automatico diferencial, interruptores de bombas,
conmutador automatico manual y sinoptico de la unidad piloto.

Figura 8. Sindptico de la UPR de la Facultad de Ingenieria (UNCPBA).

Este equipo es utilizado tanto para las practicas de reactores de las catedras de Procesos
Quimicos 1 y Laboratorio de Procesos como en proyectos de investigacion, llevando a cabo la
reaccion de transesterificacion catalitica para la obtencién de biodiesel (Pagano et al., 2007).
Actualmente la UPR luce como se muestra en la Fig. 9.

Figura 9. UPR de la Facultad de Ingenieria (UNCPBA) utilizada para el proyecto.
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4.2 Trabajo experimental

A fin de estudiar los patrones de flujo en la UPR, en primer lugar se llevé a cabo la
calibracion de las bombas del desplazamiento de los fluidos, a fin de obtener una expresion
matematica para estimar el caudal (L/h) en funcion del nimero de vueltas del redstato (n) del
tablero de control, dando como resultado la correlacion siguiente:

Caudal =5.3756-n—5.1879 R? =0.9953 @)

Para la determinacion experimental de la DTR, se trabajo con la técnica estimulo-respuesta
aplicando a la entrada del reactor una sefial escaloén del trazador (solucion de KCI 0.1 N,
coloreada con azul de metileno), y evaluando su concentracion a la salida a través de la
medida de la conductividad eléctrica del efluente, respetando los siguientes pasos:

1. Abrir el circuito de alimentacion al reactor correspondiente al dep6sito D1 manteniendo
cerrado el circuito del depdsito D2 que contiene el trazador, aguardando que se establezca
el régimen estacionario.

2. Cerrar el circuito de alimentacion de reactante D1 y simultdneamente abrir el del trazador
D2, cuidando de no perturbar el régimen de flujo.

3. A intervalos regulares, recoger muestras en el deposito D3 y determinar la conductividad
eléctrica del efluente.

4. Finalizar el experimento cuando se obtenga valor constante para la conductividad eléctrica.

5. Repetir las experiencias para diferentes condiciones de operacion (por duplicado).

Este procedimiento permitié obtener la curva F representativa de la concentracion del
trazador a la salida del recipiente para cada condicion experimental.

5 RESULTADOS

5.1 Curvas experimentales

Se obtuvieron experimentalmente las DTR para 1< n <10 por duplicado. La Fig. 10
presenta algunas de las curvas F (como promedio de duplicados) correspondientes a las
condiciones indicadas en la Tabla 1 (régimen laminar); a partir de ellas se obtuvieron las
correspondientes curvas E mediante derivacion.

Caudal (L/h) 49.1 38.5 27.1
Velocidad en el interior del tubo (m/s) 0.271 0.2125 | 0.1497
Densidad (kg/m®) 1005.78 | 1005.74 | 1006.08
Viscosidad (kg/m. s) 0.00128 | 0.00127 | 0.00136
N° de Reynolds 1703 1342 886
Temperatura promedio (°C) 10.75 10.95 8.8

Tabla 1. Pardmetros de algunas de las condiciones experimentales ensayadas.

1
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05 —=—Re=1703
04 ~==Re=1342
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0
100 150 200 250 300 350 400 450

C/Co

F=

Re=886

t(s)

Figura 10. Curvas F experimentales para diferentes condiciones ensayadas.
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A partir de las curvas E se obtuvieron los valores correspondientes al modulo de dispersion
axial que resultaron entre 0.006382 (Re= 1703) y 0,003164 (Re=886), indicando que el flujo
predominante es el flujo en piston. El error maximo en la estimacion del médulo de dispersion
axial es menor al 5% cuando el valor del parametro (D/uL) es menor que 0.01 (Levenspiel,
1998), por lo tanto se puede afirmar que la conclusion del flujo en piston en la UPR es
confiable. Coincidentemente, para aquellas mismas condiciones experimentales de flujo, N
resulto entre 76 (Re=1703) y 158 (Re=886) reactores ideales de tanque agitado continuo, es
decir, comportamiento de flujo en piston desde el punto de vista practico.

5.2 Modelizacion de la UPR mediante CFD

Seleccion del modelo matematico

Los fenomenos fisicos que intervienen en la determinacion del tiempo de tiempos de
residencia de la UPR son:

e Flujo de fluido inocuo y flujo de trazador.

e Difusion y conveccion de materia (trazador).

Teniendo en cuenta esto, se debe elegir un modelo matematico que pueda combinar las
ecuaciones de transferencia de materia y transferencia de cantidad de movimiento en estado
transitorio para régimen laminar. A este fin, en primer lugar se planted la resolucion de la
ecuacion de cantidad de movimiento en estado estacionario, acoplando luego los resultados a
la resolucion del balance material en estado dinamico. COMSOL Multiphysics (2008) puede
efectuar esta separacion del problema fisico facilmente, eligiendo en el moédulo de ingenieria
quimica (Chemical Engenieering Module) las opciones de andlisis transitorio para la
resolucion del problema de transferencia de masa y analisis en estado estacionario con flujo
laminar para la resolucion del problema de transferencia de cantidad de movimiento. Las
ecuaciones que gobiernan estos fendmenos que fueron utilizadas por el software para resolver
el problema fisico son las siguientes.

e Ecuaci6n de continuidad: ;p+ V(p-v)=0 (8)
donde p: densidad del fluido; v: velocidad; t: tiempo.

« Ecuacion de conveccion y difusion de materia:  V-(—D; -VC; +C; -v)=R; 9)
donde el subindice i denota cada una de las especies y R representa el término de reaccion
(en este caso es nulo).

d(p-v)
ot

(ecuacion de Navier-Stokes) donde g: gravedad; p: presion; p: viscosidad.

e Ecuacion de cantidad de movimiento:

+va-v=pg—Vp+u-V2v (10)

Definicion de constantes

El siguiente paso para la simulacion fue fijar todos aquellos valores que permanecieron
constantes: diametro de la tuberia del reactor, densidad y viscosidad media del fluido,
concentracion inicial del trazador, velocidad media del fluido en la entrada, Re, difusividad
longitudinal, temperatura. EI parametro difusividad longitudinal se definié en base al médulo
de dispersion axial (D/u-L) determinado a partir de la curva E experimental, para cada una de
las condiciones ensayadas.

Disefio de la geometria del dominio
Mediante las herramientas de dibujo asistido (CAD) del software COMSOL Multiphysics
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se generd la estructura fisica del dominio a estudiar como un modelo bidimensional. El
comportamiento del fluido se describié en el plano X-Z, ya que la componente axial no
representa informacion para la determinacién de la DTR, con lo cual el modelado en 2D tiene
la ventaja de reducir la complejidad de célculo y el tiempo de resolucion del software. Las
dimensiones relevadas de la UPR se muestran en la Tabla 2.

Dado se desconocen los planos constructivos de las partes encamisadas de la UPR (reactor
y mezclador), se propuso un modelo con forma tortuosa (Fig. 11) para el reactor (ya que su
longitud se encuentra totalmente contenida en la camisa calefactora), mientras que el mixer se
supuso integrado por cuatro deflectores (bafles) igualmente distanciados, con diferentes
longitudes (Fig. 12a-b), con el fin de estudiar la influencia de su disefio en los resultados
simulados.

Parte del UPR Medida
Tramo entrada 0.05
Diametro de la tuberia 8x10°
Longitud del mixer 0.15
Diametro de mixer 0.027
Tramo entrada reactor 0.20
Reactor 40
Diametro camisa calefactora 0.1718
Longitud camisa calefactora 0.70
Tramo salida del UPR 0.60

Tabla 2. Dimensiones (m) conocidas de la UPR.

Figura 11. Disefio del reactor tortuoso con el mixer acoplado en la entrada.
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i \SF

a) bafles segmentados b) bafles alargados

Figura 12. Detalle de los distintos disefios para los deflectores (bafles) del mixer.

Mallado

La generacién de la malla, es una de las partes importantes del proceso de simulacién en
CFD. La exactitud de los calculos y el tiempo de resoluciéon del modelo, dependen en gran
parte del disefio y calidad de la malla. Mallar la estructura quiere decir dividir el volumen que
ocupa el fluido en pequefias celdas. Cada celda serd un punto de calculo. Durante el proceso
de mallado, se transforma un dominio continuo en una malla de elementos finitos. Asi,
cuantas mas pequerias sean las celdas, se dispone de mas valores por unidad de area, y con
ello el resultado de la simulacion se ajustara mas a la realidad. Por otro lado, méas ecuaciones a
resolver tendra el simulador, con lo que mayor sera el tiempo de calculo al necesitar mayor
consumo de memoria del ordenador. Se debe determinar el tipo, la forma y el tamafio de los
elementos de la malla. Una buena eleccidn de los pardmetros de la malla, minimizara el error
en la discretizacion y daréd un equilibrio entre el error de aproximacion y el tiempo de célculo
del ordenador. De esta forma se trata de generar una malla 6ptima, tan fino como sea posible
sin que su calculo tarde tiempos extremadamente largos y su vez, que sea lo mas eficiente
posible. En la Fig. 13 se puede apreciar el mallado utilizado, cuyas caracteristicas aparecen en
la Tabla 3.

Figura 13. Detalle del mallado utilizado en una seccion del modelo CFD.
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NUmero de grados de libertad 222301
Nimero de puntos malla 20077
NUmero de elementos 27255
Namero de elementos triangulares 27255
NUmero de elementos cuadrilateros 0
NUmero de elementos de contorno 13255
NUmero de elementos de vértices 254
Calidad minima de un elemento 0.863

Tabla 3. Caracteristicas del mallado del modelo CFD.

Como se dijo, la efectividad de la malla es muy importante ya que es una medida directa de
la calidad del modelo. En este sentido, se analizaron diferentes mallados evaluandose la
calidad de los elementos en cuanto a su distorsion y el efecto del tipo de malla sobre los
resultados de la simulacion, optandose finalmente por la discretizacion sefialada en la Tabla 3.

Condiciones iniciales y de contorno

En el software COMSOL Multiphysics pueden definirse distintos tipos de condiciones de
borde como, para el problema de transferencia de cantidad de movimiento, tales como
entradas/salidas, paredes, limites abiertos, esfuerzos y bordes simétricos. Para las ecuaciones
de movimiento s6lo fue necesario definir las siguientes condiciones entradas, salidas y bordes
fisicos o paredes.

e Condicion de contorno de entrada: velocidad media de cada experiencia realizada

aplicada al contorno de entrada.

e Condicion de contorno de salida: p=0 aplicada en la salida.

e Condicion de pared: velocidad nula en las paredes.

Como el problema de transferencia de cantidad de movimiento se resolvié en estado
estacionario, no fue necesario definir condiciones iniciales.

Para las ecuaciones de masa, las condiciones de contorno incluyen las condiciones de
concentracion, simetria, flujo convectivo, y flujo (no empleada en la simulacién).

e Condicion de contorno de concentracion: concentracion inicial del trazador aplicada en
la entrada.

e Condicion de flujo convectivo: aplicada a la salida del flujo.

e Condicion de simetria: aplicada a las paredes del sistema.

e Condicion inicial de concentracion: definida como concentracion de trazador en el
fluido a tiempo cero.

Resolucion del modelo

Una vez que se ha definido el modelo matematico, la geometria, condiciones iniciales y de
contorno, parametros constantes, expresiones y mallado, se debe elegir el método mediante el
cual se van a resolver las ecuaciones diferenciales con derivadas parciales.

En primer lugar se resolvid el problema de transferencia de cantidad de movimiento
(ecuaciones de Navier-Stokes) en estado estacionario, almacenandose los resultados para
luego resolver a partir de ellos el problema de transferencia de masa dependiente del tiempo
acoplado al de cantidad de movimiento (multifisica).

De la biblioteca de solvers de COMSOL Multiphysics se seleccioné el resolvedor Direct
Pardiso, un paquete basado en un conjunto de rutinas de alto rendimiento, memoria robusta y
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eficiente, ideal para resolver grandes sistemas lineales ralos simétricos y no simétricos del tipo
A.x=B. El tiempo promedio de resolucién fue de 459 s utilizando un procesador Intel Core i3
2.4 GHz con memoria RAM de 3GB.

Postprocesado de resultados

Entre los numerosos resultados de la simulacion, en primer lugar se obtuvieron los perfiles
de velocidad para una de las condiciones simuladas (Re=1703) en planos perpendiculares al
eje del mixer ubicados a 0.01 m de la entrada al reactor y a 0.1 m de la salida del mixer,
respectivamente (Figs. 14a y b). En estas ultimas es posible observar que el flujo se ha
desarrollado completamente verificandose que el régimen es laminar, ain para la situacion
mas desfavorable (nimero de Reynolds més elevado) sin presentar régimen turbulento, ya que
el perfil de velocidades tiene la forma parabdlica caracteristica de aquel régimen (Bird et al.,
1992). Tambien fue posible obtener las distribuciones del campo de velocidad en el dominio,
tal como lo muestra en detalle la Fig. 15 (para Re=1703).

velocty field [m/s] Campo de velacidad [m/s]

RN

Velacty field [mfs]
Campo de velocidad [m/s]

15

0
0 1 2 3 4 s 6 7 (1 0.699 07 0701 0702 0703 0704 0705 0706 0707
v

Y x102

a) 0.01 m de la entrada al reactor b) 0.1 m de la salida del mixer

Figura 14. Perfil de velocidades en el plano de corte ubicado 10 cm después del mixer (Re=1703).

Superficie: Campo de velocidad [m/s] Maxima: 0,375
< I +

0.35

0.3

10.25

0.1

0.05

0.05

a
Minima: 0

Figura 15. Campo de velocidades para Re=1703.
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Como resultado de la resolucion del problema de transferencia de masa, se obtuvieron las
curvas de concentracion del trazador en funcién del tiempo a la salida del reactor, las cuales
(normalizadas al dividir los valores por la concentracion inicial del trazador) se constituyeron
en las curvas F predichas por el software. A modo de ejemplo, la Fig. 16 muestra
comparativamente las curvas F predichas para dos modelos de mixer (bafles segmentados:
lineas continuas; bafles alargados: lineas discontinuas), para diferentes velocidades de flujo de
fluido (numeros de vueltas del reostato: 6, 8 y 10), encontrandose resultados muy similares en
ambos modelos de mezcladores para las mismas condiciones.

Finalmente, que se compararon las curvas F predichas por los modelos numéricos CFD y
por el modelo matematico de tanques en serie (linea violeta) con las observaciones
experimentales (puntos), tal como se muestra a modo ilustrativo, en las Figs. 17 (Re=1703) y
18 (Re=1342).

Se observa que los modelos CFD basados en el enfoque difusional sobre la base del
modelo matematico de flujo disperso en piston son mas precisos para describir el
comportamiento de flujo de la UPR que el modelo de tanques ideales de mezcla completa en
serie. Las Figs. 19, 20 y 21 muestran la correlacién entre los valores experimentales de F y los
predichos por los modelos, junto con sus correspondientes coeficientes de determinacién (R?)
indicando la confiabilidad del ajuste.

Modelo de UPR con mixer de
bafles segmentados (N°

> jf W / vueltas=10)

— — = modelode UPR con mixer de

f
/' bafles alargados (N°

F / vueltas=10)

1

Modelo de UPR con mixer de

b bafles segmentados (N°
[ / vuetas =8)

- 0.5 [[ / = = = modelode UPR con mixer de
L
I

bafles alargados (N°

d vueltas=8)
I Modelo de UPR con mixer de
0.3 s
; bafles segmentados (N
0.2 vueltas=6)
[ - = = modelode UPR con mixer de

: bafles alargados (N*
/ j vueltas=6)
0

100 150 200 250 300 350 400 450
Tiempo (seg)

Figura 16. Representacion de las curvas F para dos modelos de deflectores (bafles) del mixer.
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Figura 17. Curvas F predichas por los modelos CFD (azul, verde) y por el modelo de tanques en serie (violeta)
comparadas con las observaciones experimentales (puntos) para Re=1703.
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Figura 18. Curvas F predichas por los modelos CFD (roja, verde) y por el modelo de tanques en serie (violeta)
comparadas con las observaciones experimentales (puntos) para Re=1342.
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Figura 19. Comparacion entre los valores experimentales de F y los predichos por los modelos para Re=1703.
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Figura 20. Comparacion entre los valores experimentales de F y los predichos por los modelos para Re=1342.
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Figura 21. Comparacidn entre los valores experimentales de F y los predichos por los modelos para Re=886.

Del analisis de la Fig. 19 (para altas velocidades de flujo de fluido) es posible deducir que
el modelo de UPR de mixer con bafles alargados es el que mejor representa a la serie
experimental. No obstante, es prudente mencionar que no existen grandes diferencias entre los
dos modelos propuestos para el mixer, por lo que cualquiera de ellos puede ajustar los datos
medidos con similar precision, para las mencionadas condiciones de operacion. En el otro
extremo, para caudales de fluido bajos (Fig. 21), el modelo de mixer con bafles segmentados
describe con mas precision las observaciones experimentales, ya que posee un coeficiente de
determinacion mas elevado y menor dispersion de datos. Mientras tanto, el modelo de tanques
ideales de flujo en mezcla completa en serie resulta menos adecuado en todos los casos.

En vista de estos resultados, como trabajo inmediato futuro se prevé que el modelo
desarrollado y contrastado con los resultados experimentales sea ensayado para diferentes
valores de los parametros de estabilizacion y de malla a fin de robustecer la confianza en sus
predicciones.

6 CONCLUSIONES

En primer lugar, es preciso remarcar que se pudieron lograr los objetivos planteados y
alcanzar buenos resultados a partir de la modelacion numérica y matematica de la unidad
piloto de reaccion, arribandose a conclusiones que coinciden con la I6gica y experiencia real,
algo que muchas veces no se da, debido a la complejidad de representar mediante un software
de simulacién, un determinado fenémeno fisico en un equipo piloto o industrial.

A partir del andlisis de los resultados obtenidos, se puede decir que todos modelos
desarrollados son apropiados para la representacion de la serie de datos experimentales y, en
consecuencia, para caracterizar la hidrodindmica del reactor tubular, ya que no se aprecian
grandes diferencias en la comparacion de los datos predichos por los modelos. No obstante, se
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destaca que a caudales bajos, el modelo de UPR de mixer con bafles segmentados es el que
mejor ajusta a la serie experimental, algo que es de esperar, ya que eéste modelo propone un
escaso mezclado de fluidos. A caudales cercanos a la zona de transicion de régimen laminar-
turbulento, toma lugar preponderante el modelo de UPR con mixer de bafles alargados, lo que
también se preveia, ya que a mayor turbulencia, mayor es el mezclado de fluidos, lo que
coincide con lo sugerido por este modelo, ya que a mayor longitud de bafles, mayor es el
mezclado. Cabe mencionar, que estas conclusiones no significan que las dimensiones reales
de los bafles, al igual que la distancia entre ellos, sean las propuestas, sino que son
dimensiones posibles que surgen a partir de la validacion de los modelos numéricos.

Con respecto a los modelos matematicos de un solo pardmetro, mostraron para todos los
casos, que el flujo predominante es el flujo en piston, dado por los elevados valores de
tanques necesarios para representar el flujo del UPR y los bajos valores del médulo de
dispersion obtenidos, lo que era de esperar para un reactor tubular. No obstante, se puede decir
que el reactor posee una hidrodinamica que se desvia de la idealidad ya que los valores del
modulo de dispersion son pequefios, pero no lo suficiente como para obviar mencionadas
desviaciones, por lo que deben ser consideradas cuando se pretenda utilizar la unidad piloto de
reaccion para obtener determinado rendimiento de la reaccion de transesterificacion.

Es importante destacar que en el momento del dibujo de la geometria del reactor no se
contaba con planos constructivos, por lo tanto es muy probable que la forma del reactor
tubular difiera significativamente de la propuesta por este trabajo; sin embargo, al respetarse
dimensiones del mismo, se pudieron obtener muy buenos resultados con una geometria poco
compleja, por lo que permite decir que la UPR, probablemente, posee un trazado sencillo sin
configuracion cruzada u otra formas que obligan al fluido a realizar bruscos cambios de
direcciones y por lo tanto, producir mayores dispersiones y desvios al flujo ideal.
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