Analisis de Reactores mediante Dinamica de
Fluidos Computacional en el Marco Curricular de
Ingenieria Quimica



Contexto

Motivacion de esta participacion

CORRESPONDENCIA ENTRE LA
INVESTIGACIONY LOS PARADIGMAS
DOMINANTES EN INGENIERIA QUIMICA
CON LA EVOLUCION GRADUAL DE LA
MALLA CURRICULAR

https://www.wits.ac.za; https://www.pinclipart.com

DINAMICA COMPUTACIONAL DE FLUIDOS
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Caso Ilustrativo: Dimensionamiento de Reactores

Tipo de Reactor
Homogéneo

Abordaje didactico
general

“Para entender la ciencia siempre es necesario abstraerse de la complejidad del
mundo real y en su lugar sustituir situaciones mds o menos idealizadas que sean
mucho mds amenas de analizar”

- Octave Levenspiel




UADY

UNIVERSIDAD

L A Caso Ilustrativo: Dimensionamiento de Reactores

AT OT A
. , 1
Tipo de Reactor | i :
, 1
Homogéneo .« : :
,/' ,;:’ I,
Abordajedidactico 5 /
P /? o/
_.~“general 2 /!
’ ,!’ .,I
1 ’
:
i /!
1 U
i /
I 4
I U4
1 /
1 /
.
U4
|/
1 [I
1/




ADY

Dimensionamiento de Reactores

Caso Ilustrativo

UNIVERSIDAD
AUTONOMA
DE YUCATAN

Tipo de Reactor

/',
.

J,e"didéctico
.~‘general

s

Abordaj

L4

{p——

g

/,,
£
——

-




ADY

UNIVERSIDAD

A Caso Ilustrativo: Dimensionamiento de Reactores

TO0 A I
. ‘1 g
Tipo de Reactor : i
H A f : I
omogéneo _. . :
J .:
,z', ,;1 é;
Abordajedidactico | ¢/ W4 -
4 [ 74
/éeneral s Ry ¥y
/, /,’ ,/ II Y,
ol A S /
(e e e e e e e e e e A S A ———

~
.. T ——

4

==

~




Tipo de Reactor
Homogéneo

Abordaje didactico
general

1
-

|

Abordaje didactico
especializado

Modelos de multiples
compartimentos

Distribucion de tiempos
de residencia - Flujo
segregado

Modelos de dispersion
axial

Eptat
=

e
(@\f SEgIRE

E(t)

H ..,c. o, o o’
2 |, —+v,— =D —+r,
ot foz4 for4



Caso Ilustrativo: Dimensionamiento de Reactores

Tipo de Reactor
Homogéneo

Abordaje didactico
general

|

Abordaje didactico
especializado

Modelos de multiples
compartimentos

Distribucion de tiempos
de residencia - Flujo
segregado

Modelos de dispersion
axial

Capacidady
requerimiento
actuales

Mezclado imperfecto, altas viscosidades, escalas
piloto e industrial, escalas pares, geometrias
mejoradas, turbulencia, valoracion y rediseio
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Intensificacion de Procesos

Principios rectores de la Intensificacion de Procesos

1. Maximizar la efectividad de los eventos intra- e inter-moleculares

2. Proporcionar a cada molécula la misma historia o experiencia en el
proceso

3. Optimizar las fuerzas impulsoras en cada escala y maximizar el area
especifica superficial a la cual se aplican esas fuerzas

4. Maximizar los efectos sinérgicos de procesos individuales

van Gervenand Stankiewicz (2009). Ind. Eng. Chem.Res. 48, 2465-2474.
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y/o Separaciones Reactivas

Separaciones
Hibridas

Energias
Alternas

* Microreactores

* Reactor de discos
rotatorios

* Reactores heterogéneos
rotatorios o de campo
centrifugo

* Reactores de mezclado
estatico

* Intercambiador de
calor de microcanales

* Lechos empacados
rotatorios

* Mezcladores estaticos

2. Proporcionar a cada molécula la misma historia o experiencia en
el proceso

3. Optimizar las fuerzas impulsoras en cada escala y maximizar el
area especifica superficial a la cual se aplican esas fuerzas

* Destilacion reactiva

* Extraccion reactiva

* Absorcién reactiva

* Cristalizacién reactiva
* Membranas reactivas

* Destilacion
extractiva

* Destilacion
asistida por
membrana

* Destilacion
asistida por
pervaporacion

* Microondas

* Ultrasonido

* Cavitacion
hidrodindmica

1. Maximizar la efectividad de los eventos intra- e inter-moleculares
4. Maximizar los efectos sinérgicos de procesos individuales
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Recapitulando...

Area disciplinar

Necesidad descriptivay
predictiva

Abordaje curricular

Ingenieria de
Reactores

... para sistemas con mezclado
imperfecto y/o flujo no ideal

Fendmenos de
Transporte

... para sistemas de flujo turbulento y

fendmenos interfaciales

Intensificacion de
Procesos

... para equipos con geometrias 'y
condiciones de operacidon complejas

Dinamica de Fluidos
Computacional (CFD)




Dinamica de Fluidos Computacional

Analisis, solucion e interpretacion
mediante métodos numéricos de
procesos de transporte de
momentum, calor y especies
guimicas

Herramienta para solucién de
sistemas de multiples EDP’s no
lineales y acopladas

FENOMENOS
DE
TRANSPORTE

ANALISIS
NUMERICO

CIENCIAS DE LA
COMPUTACION
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Q Licencia de Investigacion de Software CFD Comercial y EQuipo de Cémputo

Analisis y evaluacidon del sistema de separacidon y recuperacion de gas y condensados amargos del CPTG Atasta
(Vinculacion con PEMEX Exploracién y Produccién, 2005, Dr. Daniel Pacho Carrillo) — Enfoque exclusivo a
Investigacion; linea descontinuada en 2007; licencias conservadas hasta 2013

L Asignatura optativa: Agitaciony CFD

O CFD incorporado en asignaturas obligatorias de Malla Curricular en Plan Modificado e
impartido desde 2016; asignatura obligatoria de Intensificacion de Procesos

1 ANSYS Fluent & OpenFoam
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Expectativa

CFD es la mejor herramienta
para analizar y asistir el
diseno de equipos

Licencia de investigacion no
restringida; gran capacidad
de computo

Analizar a fondo sistemas
reactivos y procesos de
transporte

Disponer de libro de texto
guia para CFD en ingenieria
quimica

Analizar casos didacticos
idénticos a los de la industria
de proceso

FIQ-UADY

Realidad

Puede convertirse en una caja
negra y sacrificar la
comprension fundamental

Sin licencia de investigacion;
licencia docente y estudiantil;
computo convencional y
equipo personal

Curva de aprendizaje regular
(software comercial) o larga
(software libre)

Aun no hay libros de texto que
integren esta herramienta en
un marco docente en
ingenieria quimica

Limitacion de recursos de
computo y software

Lo que se trabaja

Identificar siempre los modelos
fundamentales que emplea el software y su
aplicabilidad

Adaptarse a los capacidades de computo y
software disponibles; implementar
migracion gradual a software libre y de
codigo abierto

Adaptar los tiempos dentro de los cursos
para abarcar lo suficiente sobre el uso de la
herramienta

Disefar y desarrollar casos originales de
utilidad curricular; adaptar tutoriales de
otros tipos de aplicaciones

Disenar casos didacticos que hagan
manifiestas las ventajas, capacidades y
potencial de CFD en la industria de proceso
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Casos Ilustrativos

Efecto de Puntosy Modos de Alimentacion en Reactores Mezcla reactiva incompresible

L =0.89628 m
Presencia de inerte (1)
i ¢ 2A+B—>C ~> 6 0=00537>m
@ E— R V, =0.056017 m/s

C.e =3.1125 kmol/m®

J— 2 .
Cee = 4.3304 kmol/m® =0 0172225(k ol?s ) ACe r=165

(flujo piston): A

Si el flujo fuera ideal  Cg (CA) = Cge +“j_B(CA _CAE)

dc,

¢, =0.781 kmol/m®

. _J‘CA dCA _J‘CA
e Ty e _kCiCB (CA)

f, =0.75
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FACULTAD DE INGENIERIA

Efecto de Puntosy Modos de Alimentaciéon en Reactores

24+B—>C |- >
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentaciéon en Reactores

-30° (-1/6)

+30° (+n1/6) 2A+B—>C  |----2 >
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentaciéon en Reactores

- 45 ° (-rt/4)

+ 45 ° (+11/4) 2A == B —> C ----- >
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentaciéon en Reactores

- 60 ° (-1/3)

+ 60 ° (+1/3) 2/4 + B —> C _____ >




Casos Ilustrativos

FACULTAD DE INGENIERIA

Efecto de Puntosy Modos de Alimentacion en Reactores

Si el flujo fuera ideal
(flujo piston): f, =0.75

0.45 -
04 - [
© 035 - /
5 0.3 - ,
8 /
8 0.25 - /
L ,'
: ’
g 0.15 - /
[ Il
o ;g
o 0.1 /
0.05 -
f D------\ ----------- é-ET]---_---------\- ----- D T T ]
40 20 0 20 40 60 80

Angulo de Ingreso (ref. horizontal superior)
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FACULTAD DE INGENIERIA

Contour 1
7.811e-02
7.290e-02
6.769e-02
6.249e-02
5.728e-02
5.207e-02
4.686e-02
4.166e-02
3.645e-02
3.124e-02
2.604e-02
2.083e-02
1.562e-02
1.041e-02
5.207e-03
0.000e+00

[m s*-1]

A Mass Fraction
Contour 1

1.899%e-01
1.772e-01
1.646e-01
1.519e-01
1.392e-01
1.266e-01
1.139e-01
1.013e-01
8.861e-02
7.595e-02
6.329e-02
5.063e-02
3.797e-02
2.532e-02
1.266e-02
0.000e+00

C Mass Fraction
Contour 1

1414e-01

9.428e-03
0.000e+00
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6 227e-02

6.170e-02

4.114e-02

2.057e-02

0.000e+00
[m s™1]

A Mass Fraction
Contour 1

1.899%e-01
1.772e-01
1.646e-01
1.519e-01
1.392e-01
1.266e-01
1.139e-01
1.013e-01
8.861e-02
7.595e-02
6.329e-02
5.063e-02
3.797e-02
2.532e-02
1.266e-02
0.000e+00

C Mass Fracuon

1414e-01

0.0006+00
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentacion en Reactores

A (2 kmol/m’)
V=81x10"m's

B (2 kmol/m’)

A+ B C
V=8.1x10"m's —

D=13879m, L-74308 T =KC, k =0.0002506s
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentacion en Reactores

Si el flujo fuera ideal
' flujo fue > f,=0.8237
(flujo piston):

> f,=0.8019
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Efecto de Puntosy Modos de Alimentacion en Reactores

Si el flujo fuera ideal
' flujo fue > f,=0.8237
(flujo piston):

) > f,=0.8019

Mover la alimentacidn lateral al inicio

) > f,=0.7957

i
j Igualar el didmetro principal con el lateral conservando el volumen total
) 1,=08126
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Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida
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Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

.

”

* El reactor consiste en un tanque con una paleta central
rotatoria y cuatro bafles.

* L >> R de modo que el reactor puede representarse como
un sistema 2D consistente en un corte planar

* El dominio se dividird en dos sub-regiones: una central en
la cual la malla es movil, y otra externa con malla fija.

* Sistema transitorio

* Mezcla reactiva liquida (considerada como
incompresible).

* Reaccidn: saponificacion de acetato de etilo

* Cinética de segundo orden, aproxima-damente
isotérmica:
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Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

t=300s Simulacion por CFD Ideal Mezcla Perfecta
Cacetato-etilo 0.1241 kmol/m3 0.1224
facetat&eti!o 0.371 0.379

0

Promedio en el Dominio

t I Cacetato—etilo

Cacetato-etilo,0 — kC

T

acetato—etilo

dc

acetato—etilo Chidroxido—sodio

Fluido: mezcla reactiva liquida
Solvente: agua
Cacetato-etilo,0 = 0.19723 kmol/m3

Chidroxido-sodio,o =0.07557 km0|/m3
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Velocity in Stn Frame
mline 1
- 1.150e-01

- 8.622e-02
5.748e-02

2.874e-02

I 0.000e+00

[m s?-1]

4 A
&N y
N &
,//./«“’::_"‘x,\\\
Y 4 f l\\
0.045 - ’0.099 (m)

00225

~0.067

Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

Ideal Mezcla Perfecta

t=300s Simulacion por CFD
Cocetato-etilo 0.1241 kmol/m3 0.1224
0.371 0.379

f acetato-etilo

0

Promedio en el Dominio

t J' Cacetato—etilo

Cacetato-etilo,0 — kC

T

acetato—etilo

dc

acetato—etilo Chidroxido—sodio

Fluido: mezcla reactiva liquida
Solvente: agua
Cacetato-etilo,0 = 0.19723 kmol/m3

Chidroxido-sodio,0 = 0.07557 kmol/m?3




UADY

UNIVERSIDAD

R Casos Ilustrativos

Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

t=300s Simulacion por CFD Ideal Mezcla Perfecta
Cacetato-etilo 0.1241 kmol/m3 0.1224
facetat&eti!o 0.371 0.379

0

Promedio en el Dominio

t J‘ Cacetato-etilo d Cacetato—eti lo

' 4.557e-03 =
0.000e+00 Cacetato-etilo,0 —kC

acetato—etilo Chidroxido—sodio

Fluido: mezcla reactiva liquida
Solvente: agua
Cacetato-etilo,0 = 0.19723 kmol/m3

Chidroxido-sodio,0 = 0.07557 kmol/m?3
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Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

t=300s Simulacion por CFD Ideal Mezcla Perfecta
Cacetato-etilo 0.1241 kmol/m3 0.1224
facetat&eti!o 0.371 0.379

0

Promedio en el Dominio

Efectos factibles de analisis:
* Viscosidad variable
* Agitacién variable

* Relacion de diametro de
impulsor vs diametro de tanque
variable
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Comparativo entre prediccion de mezcla perfecta y mezcla distribuida

Caso 3D

0.000+000 |
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Efecto del Mallado

/ i P . , .. . . .
N ] Flujo en una tuberia con generacion volumétrica e intercambio
de calor en la pared
- A ——
”HTH MTM, * Aun cuando el modelo matematico sea correcto, la

confiabilidad de la solucion

Transponte por:
Conveccian |y Difusion

e

Direccion del flujo

* Sistema tubular con flujo uniforme a la entrada.

* La mezcla liquida tiene propiedades fisicoquimicas similares al

Retiro de calor desde la pared

agua
CON:
GENERACION|DE CALOR * Se genera calor en el fluido (generacién volumétrica), a
' | g manera de una reaccion exotérmica de orden cero
AZ
0
N S N §| % |=r-Ah=ke’-Ah=k-Ah
W * Se retira calor a través de la pared del sistema
AAAAAAAAAA | perfil de velocidad * Interpretacion axisimétrica del sistema geométrico
A TITTTTTTTTITTT uniforme a la entrada
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Efecto del Mallado

R

\ - ’ - 7 r - - -
(_/ Flujo en una tuberia con generacion volumétrica e intercambio
de calor en la pared

A
TMH], * Aun cuando el modelo matematico sea correcto, la
confiabilidad de la solucion

* Sistema tubular con flujo uniforme a la entrada.

* La mezcla liquida tiene propiedades fisicoquimicas similares al
agua

Direccion del flujo

* Se genera calor en el fluido (generacién volumétrica), a
manera de una reaccion exotérmica de orden cero

¢[%]:r.Ah=kc§’-Ah=k-Ah

* Se retira calor a través de la pared del sistema

TTHTTT * Interpretacidn axisimétrica del sistema geométrico

1 L LI
Perfil de velocidad
uniforme ala entrada



Casos Ilustrativos

1, ESPECIFICACIONES:

*R=04m
*L=24m
! * VO =0.004 m/s

Direccion del flujo

e Generacion: 300,000 W/m?3
* Intercambio: -25,000 W/m?

PROPIEDADES DE AGUA LIQUIDA

ERARE1

Perfil de velocidad
uniforme ala entrada
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¢QUE TAMANO/NUMERO DE CELDAS SE

NECESITAN PARA QUE LA SOLUCION NO
DEPENDA DEL MALLADO DEL SISTEMA?

ion del flujo

Direcc
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¢QUE TAMANO/NUMERO DE CELDAS SE

NECESITAN PARA QUE LA SOLUCION NO
DEPENDA DEL MALLADO DEL SISTEMA?

ion del flujo

Direcc
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¢QUE TAMANO/NUMERO DE CELDAS SE

NECESITAN PARA QUE LA SOLUCION NO
DEPENDA DEL MALLADO DEL SISTEMA?

ion del flujo

Direcc
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Efecto del Mallado

( 8 ;

AJ\

TTH
¢QUE TAMANO/NUMERO DE CELDAS SE

NECESITAN PARA QUE LA SOLUCION NO
DEPENDA DEL MALLADO DEL SISTEMA?

ion del flujo

Direcc

Perfil de velocidad
i d

2]
=3
= o
=
o
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Efecto del Mallado

( R

Perfil de velocidad

Direccion del flujo

uniforme a la entrada

Parametro guia: nUmero/tamafio de

elementosde la malla

Parametrorespuesta: temperatura promedio a

la salida

Tamafiio de Elemento (m)

Numero de Elementos

T promedio (K),

0.4 7 323.30157
0.2 14 323.13337
0.1 28 321.98939
0.05 56 314.63588
0.04 70 306.85802
0.025 112 293.78766
0.02 140 299.00671
0.01 280 305.96501
0.005 560 307.80151
0.004 700 307.71627
0.0025 1120 307.98523
0.002 1400 307.97638

315

210

P1 - Tprom-salida [K]

HOSYS)|

Parameter Chart 0

o 1 2 3 4 15 16 17 18 19 20 21
Design Points
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Efecto de la Agitacion y Tamaio de Impulso en Reactor Continuo
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Efecto de la Agitacion y Tamaio de Impulso en Reactor Continuo

— ESPECIFICACIONES:
T & - .
* Hidrdlisis de Glicidol A+B—%-C,
=)
r=Aexp| ——= |CCa-
L . ; . RT

* Caso no isotérmico

T - * Intercambio de calor
* Toared = 293.15 K; Topirada = 293.15 K
* Tiempo espacial: 3s
* Alimentacion agua vy glicidol puros en

—U1 - /'\j _ sendas entradas

AU U * Velocidad de agitacion variable

* Diametro de impulsor variable
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i 0 e ANSYS
1.001€+00 E'Z
H Academic
510e-0
T 5.006e-01
250301 0634 r
r a
0.0006+00 0632 [ A
(o) 3
063 F
0628 [
8 [ ——-O-— Dt/Di=1/4
> 0626 F AT A /Di=1/
: o -y Dt/Di=1/3
0624 ¢ o 5 —— Estado Estacionario 1
Velocity in Stn Frame ANSYS 0622 |
........... C
1.001e+00 ﬂ?.l L
H Academic £
062
510e-0 [
0618 C 1 L L L
50 200 350
rpm
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2 YouTube Buscar Q g # ¢ | @ Acceper

A&  Principal PAGINA PRINCIPAL VIDEOS LISTAS DE REPRODUCCION CANALES DEBATE ACERCA DE >
@  Explorar
Videos subidos REPRODUCIR TODO =— ORDENAR POR
i@ Suscripciones
|3 Biblioteca
£0)  Historial =
OOEETEEET
Accede para dar "Me Reactor de rendija 2D con Reactor de rendija 2D con Reactor de rendija 2D con Conduccion de Calor en una Conduccion de Calor en una
2 p ; . reaccion isotérmica (CFD -... reaccion isotérmica (CFD -... reaccion isotérmica (CFD -... Placa Sélida 2D/3D (CFD -... Placa Solida 2D/3D (CFD -...
gusta” a los videos, realizar
135 vistas * hace 7 meses 131 vistas * hace 7 meses 298 vistas * hace 7 meses 350 vistas - hace 11 meses 313 vistas * hace 11 meses

comentarios y suscribirte.

LO MEJOR DE YOUTUBE

@ Musica

~~mm, S

Convergencia de Malla para Reactor Discontinuo con Reactor Discontinuo con Conveccion de Calor en una Conveccion de Calor en una
O Deportes Flujo Laminar con... Agitacion (Batch)... Agitacion (Batch)... Tuberia con Flujo Laminar... Tuberia con Flujo Laminar...
451 vistas + hace 1 afio 493 vistas - hace 1 afno 404 vistas - hace 1 afio 457 vistas + hace 1 afio 363 vistas + hace 1 afio
o Videojuegos

... y otros casos descritos en texto
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* La incorporacion de CFD en la malla curricular de licenciatura permite
incorporar el estudio virtual de aspectos formativos indispensables que no

pueden analizarse bajo un enfoque tradicional

Relevancia del diseio espacial de i) puntos y ii) modos de alimentacidon en equipos continuos, iii) de la geometria de
equipos discontinuos, iv) de la velocidad de agitacion y tamafios de impulsores en equipos continuos agitados, v) de
la convergencia de malla en la confiabilidad de soluciones numéricas, vi) determinaciéon y correlacién de
coeficientes de pelicula, vii) flujos con fluidos no Newtonianos, viii) sistemas de dos o mas fases, etc.

* Las capacidades de esta herramienta son necesarias para sostener una
correspondencia entre un paradigma en construccion en ingenieria quimica y
la evolucion gradual en la misma direccion de la malla curricular
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 La familiarizacion de estudiantes de licenciatura con estas herramientas les da
un panorama disciplinar mas amplio y facilita en quienes tiene vocacion de
investigacion su incorporacion en posgrado con temas de tesis que las

involucran

* Analisis no lineal de reactores agitados continuos a partir de modelos de mezcla perfecta y dinamica de fluidos
computacional (2019)

* Analisis multiescala de transferencia de masa y bioreaccion en cultivos sumergidos con areacién (en proceso)

* Disefio y evaluacion tecno-econdmica de un secador solar-hibrido para el secado de sargazo (coasesor, en proceso)

* La situacion actual de limitacion de recursos alienta el desarrollo de trabajos
tedricos que suelen requerir menos financiamiento que los de corte
experimental
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* La adaptacion e implementacion de herramientas cientificas de diversa indole
a la docencia son paso previo para explorar problemas de investigacion
relevantes, y en el camino permite la generacion de productos académicos
complementarios sobre didactica de la ingenieria

Revistas Scopus (Chemical Engineering Education, Education for Chemical Engineers, Educacion Quimica) y/o JCR
(Journal of Engineering Education)
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GRACIAS



