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Resumen

La carbonizacion hidrotérmica es un proceso termoquimico para la produccion de
hidrocarbdn a partir de biomasa. Se realiza en reactores bifasicos sélido-liquido, por lo
que la calidad del mezclado es fundamental para su correcto funcionamiento. Por ello,
este trabajo propone el uso de técnicas de CFD (Dinamica de Fluidos Computacional)
para asegurar la calidad de mezclado durante el escalamiento de un reactor agitado.
Para el escalamiento se emple6 un factor de 1:25, tomando como referencia los
resultados obtenidos en un reactor a escala laboratorio de 200 ml. Ademas, se empled
el criterio de similaridad dinamica, manteniendo la potencia por unidad de volumen
constante. Se analiz6 el efecto de la velocidad de agitacion (299 rpm — 474 rpm), el
tamafo del agitador (dianque/6 — dianque/4) Yy la posicion del agitador dentro del reactor
(htanque/6 — htanque/2). Como etapa preliminar se consider6 un sistema monofésico con
propiedades similares a los de la suspension y se implementé un disefio central
compuesto, a fin de obtener un modelo predictivo de las variables de respuesta
consideradas: tiempo de mezclado y dispersion de velocidad. Para evaluar el tiempo
de mezclado, se considero la inyeccién de un trazador en las simulaciones, a fin de
observar su distribucién en funcién del tiempo. Con los resultados obtenidos a partir
de las simulaciones se determind que la configuracién que proporciona la mayor
homogeneidad del sistema escalado corresponde a una velocidad de agitacion de 386
rpm, didmetro del agitador equivalente a dianque/2.6 y una posicion del agitador de
htanque/3. Con esta configuracion se tuvo un tiempo de mezclado de 17.7 s y una
dispersién de velocidad del 82.81 %. Esta configuracion se empled posteriormente en
la simulacién del sistema bifasico. Los resultados de la simulacion evidencian el efecto
de escalamiento, ya que se obtuvieron tiempos de mezclado a escala laboratorio de 5
S, mientras que para la escala semi-piloto (5 I) se estimo en 6 min. Estos resultados
serviran de base para estudiar el efecto de la heterogeneidad del sistema sobre el

desarrollo del proceso de carbonizacién, durante el escalamiento de este.

Palabras clave: CFD, Carbonizacién hidrotérmica, Escalamiento, mezclado.
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Abstract

Hydrothermal carbonization is a thermochemical process to produce hydrochar from
biomass. This process is carried out in solid-liquid biphasic reactors, so the quality of
the mixing is essential for its correct operation. This work proposes the use of CFD
(Computational Fluid Dynamics) techniques to ensure the quality of mixing during the
scale-up of a stirred reactor. A scaling factor of 1:25 was used, taking as reference the
results obtained in a 200 ml laboratory-scale reactor. The dynamic similarity criterion
was used, keeping the power per unit volume constant. The effect of the stirring speed
(299 rpm - 474rpm), the size of the stirrer (dwank/6 — diank/4) and the position of the stirrer
inside the reactor (hwrk/6 — hiwank/2) were analyzed. As a preliminary stage, a
homogeneous system with properties like those of the suspension was considered, and
a central composite design was implemented, to obtain a predictive model of the
considered response variables: mixing time and velocity dispersion. To evaluate the
mixing time, the injection of a tracer was considered in the simulations, to observe its
distribution as a function of time. With the results obtained from the simulations, it was
determined that the configuration that provides the greatest homogeneity of the scaled
system corresponds to a stirring speed of 386 rpm, agitator diameter equivalent to
diank/2.6 and a stirrer position of hwank/3. With this configuration, a mixing time of 17.7 s
and a speed dispersion of 82.81 % were obtained. This configuration was later used in
the simulation of the two-phase system. The results of the simulation of the biphasic
system show the scaling effect, since mixing times of 5 s were obtained at the
laboratory scale, while for the semi-pilot scale (5 I) it was estimated at 3 min. These
results will serve as a basis to study the effect of the heterogeneity in the system on

the development of the carbonization process, during its scaling.

Keywords: CFD, Hydrothermal carbonization, Scaling, mixing.
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Introduccion

El tema de las energias renovables es el presente y el futuro del mundo. En efecto,
cada vez se necesita mas energia por el incremento de la poblacion y por el
agotamiento de los recursos de fuentes fésiles como el petroleo, el gas natural y el
carbon. Los principales debates se articulan en torno al agotamiento de estos
generadores de energia, asi como a la cantidad de contaminacion que producen. Por
ello, se han buscado nuevas fuentes de energia, tales como la biomasa. Esta materia
tiene una gran disponibilidad, se puede obtener de residuos agroindustriales y de esta
manera resolver también el problema de la contaminacién, reduciendo desechos y
produciendo energia.

Existen procesos para llevar a cabo la produccion de la energia a base de biomasa.
Entre ellos se encuentran los procesos termoquimicos como la gasificacion, la pirélisis
y la carbonizacion hidrotérmica. Esta ultima, se lleva a cabo en medio acuso y las
variables mas importantes son la temperatura, la relacion biomasa/agua y la
composicion inicial de la biomasa.

El proceso de la HTC es complejo y por ende el modelado de este. Algunos modelos
desarrollados para representar los fendmenos que ocurren parten de disefios de
experimentos. Son modelos empiricos para predecir el comportamiento del proceso.
Otro tipo de modelos, que usan un enfoque diferente, son los modelos cinéticos o
incluso los modelos de dindmica computacional.

El presente trabajo se enfoca en el estudio de la influencia de la temperatura y la
relacion de biomasa/agua, en el proceso de carbonizacion hidrotérmica de biomasa
sélida. Se pretende realizar un modelo que permita el escalamiento del proceso. En
particular, en lo que se refiere a la homogeneidad de la mezcla bifasica
(biomasa/agua). Para ello, se implementaran modelos cinéticos en codigos de tipo
CFD, lo que permitira el estudio de los fendmenos de transporte acoplados con

reacciones quimicas en el sistema bifasico.



1. Antecedentes

1.1 Situacion energética.

Las reservas de combustibles fésiles son no-renovables y finitas. Segun estimaciones,
las reservas mundiales de petrdleo recuperable estan disminuyendo a un ritmo de
4,000 millones de toneladas al afio. Si se continta con el ritmo actual, se proyecta que
todas estas reservas se agotaran para 2060, aunque es posible que en el futuro
inmediato se descubran mas reservas (Saleem, 2022). Las economias industriales han
tomado conciencia de la fragilidad de su modelo de crecimiento, que se basa en gran
medida en recursos naturales finitos, es vital por lo tanto establecer una transicion
hacia un nuevo modelo de desarrollo en respuesta a los desafios de la sostenibilidad
(Omri et al., 2021).

El uso de combustibles fésiles tiene problemas inherentes relacionados con los
impactos ecoldgicos. La quema de combustibles produce alrededor de 21,300 millones
de toneladas de dioxido de carbono (CO32) por afio, junto con otros gases de efecto
invernadero. Por lo tanto, hay un aumento global de 10,650 millones de toneladas de
COz por afio en la atmoésfera (Saleem, 2022). En este contexto, la biomasa podria ser
una de las fuentes de energia renovable que puede ser transformada en energia,
directa o indirectamente. Por ejemplo, en Suecia, Dinamarca y Polonia, la energia
renovable esta cubriendo mas del 50% de la demanda de energética. Polonia produce
esta energia renovable desde el afio 2020 y la creciente demanda de energia
renovable obedece, principalmente a la fuerte aceptacion de la biomasa para la
produccion de biocombustibles para el transporte y la generacion de energia eléctrica
(Saleem, 2022).

Cada vez hay una mayor preocupacion por el acceso a la biomasa, debido a la
competencia entre sus diferentes usos y su potencial de desarrollo energético (Figura
1). Asi, la mitad del consumo de energia renovable (edlica, hidraulica, solar y otras) es
aportada por la bioenergia. De esta forma, el desarrollo de la bioenergia esta
determinado por su capacidad para extraer grandes cantidades de biomasa (Rather et
al., 2022).



La biomasa tiene una variedad de materias primas, incluida la biomasa lignocelulésica,
la biomasa agroquimica y los biorresiduos que forman parte de métodos de

transformacion bioquimicos, quimicos y termoquimicos (Rather et al., 2022).
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Figura 1 Tendencias (2010-2019) en energias renovables por region (Rather et al., 2022).

La eficiencia depende no solo de las fuentes de biomasa, sino también de la tecnologia
involucrada en la conversion de energia. La economia basada en el analisis de ciclo
de vida depende de la sostenibilidad de biomasa, siempre que el carbono se mantenga
cerca de la neutralidad. Asi, los gases de efecto invernadero se pueden generar a
partir de biomasa utilizando insumos de baja energia o energia renovable de alta
eficiencia (Rather et al., 2022).

Existen diferentes maneras de valorizar la biomasa con fines energéticos. Uno de ellos
es el uso de procesos termoquimicos para la densificacion de la energia. Estos
procesos son discutidos en la seccidn siguiente en términos de sus caracteristicas. Sin
embargo, cabe mencionar que este proyecto se centra en el uso de la carbonizacion

hidrotérmica.



En este contexto, cabe sefalar que existen varios residuos agroindustriales
disponibles en México, uno de estos es el hueso de aguacate. De hecho, México es el
mayor productor de aguacate del mundo con 2.3 millones de toneladas métricas
producidas entre 2019 y 2020. De esta produccion, una cantidad significativa (170 000
ton/afo) de aguacate se procesa como guacamole, lo que representa mas de 25,000
toneladas al afio de residuos.

En general, el hueso de aguacate tiene un porcentaje de 65 a 75% de humedad. Este
alto porcentaje de humedad lo hace un residuo agroindustrial ideal para la
carbonizacion hidrotérmica (Sangaré et al., 2021). Es por esta razén que se seleccioné

esta biomasa para este estudio.

1.2 Carbonizacion hidrotérmica.

El procesamiento hidrotérmico es una tecnologia atractiva para procesar materias
primas, tanto de biomasa como de desechos organicos con elevada humedad, ya que
no se necesita el pretratamiento de secado. El proceso hidrotérmico es un tratamiento
termoquimico que implica la desintegracion térmica de la biomasa en agua caliente
presurizada. La carbonizacion hidrotérmica (HTC), convierte la biomasa en un
producto solido con un contenido de carbono similar al lignito y rendimientos masicos
que varian del 35% al 80% (Briongos et al., 2021).

El rendimiento y composicién de los productos finales estan directamente relacionados
con el tipo de biomasa y condiciones del proceso, tales como la temperatura de
reaccion, el tiempo de residencia y la relaciébn agua/biomasa. Los productos de HTC

se pueden utilizar directamente como combustible sélido.

El desemperio del proceso HTC, asi como de cualquier proceso de transformacion
quimica, depende en gran medida de los fendmenos de transporte, es decir, los
mecanismos mediante los cuales el calor, la masa y el momento se transfieren dentro

de un sistema, ademas de las reacciones quimicas (Sangaré et al., 2021).



Debido a la complejidad del proceso que, segun estudios recientes, involucra mas de
60 reacciones simultdneas, es dificil estudiarlo y controlarlo (Vallejo et al., 2021).
Durante el proceso HTC, la biomasa bruta se convierte en un material sélido similar al
lignito, las caracteristicas de este producto se ven significativamente afectadas por las
condiciones del medio.

Generalmente, el proceso HTC ocurre a temperaturas relativamente bajas (entre
180°C y 250°C) y bajo una presion autégena, que disminuye tanto el contenido de
oxigeno, como el de hidrogeno de la materia prima, a través de procesos como la
deshidratacion y la descarboxilacion (Wang et al., 2018).

Asi, este proceso estd regido por pardmetros hidrotermales como el tiempo de
residencia y la temperatura, que determinan la severidad de la reaccion y grado de
carbonizacion de la biomasa bruta.

El residuo solido derivado del proceso se define como hidrocarbén, el cual es
altamente hidrofébico y friable, por lo que se separa facilmente de la fase liquida. El
hidrocarb6n muestra un rendimiento térmico superior con relacion a la biomasa cruda,
en términos de mayor densidad de masa y energia, mejor hidrofobicidad y mayor
rendimiento de combustion que la biomasa inicial (Wang et al., 2018).

La literatura muestra procesos de HTC que se ejecutan en reactores discontinuos,
semicontinuos y continuos con tiempos de residencia que van desde unos pocos
minutos hasta varias horas. La configuracion del reactor juega un papel importante en
la cinética de la reaccion, y por ende, en el rendimiento y composicién del producto,
debido a los requisitos operativos de alta temperatura y presion. En estas condiciones
de operacion, se ha limitado el uso de HTC de manera comercial.

De hecho, la mayoria de los estudios han utilizado recipientes presurizados a escala
laboratorio, para llevar a cabo experimentos de HTC por lotes o semicontinuos
(Briongos et al., 2021).

El hidrocarbon tiene varios beneficios sobre su biomasa original, incluido un mayor
contenido de carbono, mas grupos funcionales oxigenados (OFG) en la superficie,
mayor densidad de energia, mayor poder calorifico y menor grado de aromatizacion
(Basakglilardan et al., 2019).



La carbonizacion hidrotérmica ofrece algunas ventajas sobre otros métodos de
conversion de biomasa como una alta eficiencia de conversion, que permite el uso de
biomasa humeda, asi como el uso de temperaturas de reaccion bajas y un tiempo de
retencidbn mas corto. Sin embargo, la baja area superficial y la limitada porosidad del
hidrocarbon limitan, en ocasiones, su area de aplicacion (Basakgilardan et al., 2019).
En los dltimos afios, los posibles beneficios y aplicaciones del hidrocarbén han recibido
una atencion significativa, tanto en términos de produccion de materiales de carbono,
como en las diversas aplicaciones potenciales del hidrocarbon en el campo del
almacenamiento de energia y la proteccion del medio ambiente (Wang et al., 2018).
Debido a que el proceso se lleva a cabo en un medio bifésico, el grado de interaccion
entre la fase soélida y la liquida es fundamental para el buen desarrollo del proceso. Por

ello, es importante considerar los aspectos de agitacién dentro del sistema.

1.3 Procesos de agitacion.

El mezclado es una operacion unitaria fundamental en casi todos los procesos
qguimicos. Es el proceso en el cual varios componentes se ponen en contacto en forma
aleatoria, de tal manera que al final de la operacion se obtenga un sistema homogéneo
(Proafio, 2011).

En la ingenieria quimica y de bioprocesos, la mezcla juega un papel clave, ya que
controla el desempefio del proceso en lo que se refiere a la suspension soélida, la
homogenizacion, la dispersion de fases, la transferencia de calor y el desarrollo de las
reacciones quimicas. Los agitadores crean generalmente un flujo turbulento, lo que
conduce a una variedad de diferentes estructuras de mezcla en diferentes escalas
temporales y espaciales.

La calidad de la mezcla en tanques agitados se ha investigado experimentalmente
desde hace varias décadas, aunque recientemente se han hecho estudios sobre la

agitacion empleando simulaciones numéricas.



Las simulaciones numéricas tienen la ventaja de que, en general, pueden llevarse a
cabo sin los problemas y los recursos implicitos por el método experimental y, por lo
tanto, suelen ser mucho mas rentables. Ademas, las simulaciones numéricas brindan
una buena vision general del comportamiento de mezcla de los tanques agitados, ya
gue no solo se determinan los tiempos de mezcla globales, sino que también se
pueden visualizar los perfiles de concentracién locales. Sin embargo, esto debe
considerarse como la etapa previa del disefio y optimizacion de los sistemas agitados.
Por ello, la validacion final a partir de resultados experimentales siempre es necesaria.
Si bien los tiempos de mezclado global se miden facilmente, los efectos de mezcla
locales a menudo se comparan mediante variables cualitativas subjetivas. Al contrario,
las simulaciones numéricas, en particular, ofrecen la posibilidad de identificar areas
mal mezcladas y analizar el comportamiento detallado dentro del tanque agitado
(Fitshena et al., 2021).

1.3.1 Tipos de agitadores.

Los agitadores se dividen en los que generan corrientes paralelas al eje del impulsor,
los cuales se denominan impulsores de flujo axial, asi como los impulsores de flujo

radial, que generan corrientes en direccion radial tangencial.

1.3.2 Agitadores de paleta o tipo pala.

Estos consisten en una hoja plana sujeta a un eje rotatorio. El flujo del liquido tiene
una componente radial grande en el plano de la pala y también un gran componente
rotacional. Los agitadores de pala son de construccion y operacion relativamente
sencillas, producen una accion de mezcla suave, que es con frecuencia la conveniente
para el trabajo con materiales fragiles.

Son Utiles para operaciones de simple mezcla como, por ejemplo, la mezcla de liquidos

miscibles o la disolucién de productos solidos.



1.3.3 Agitadores tipo turbina.

Los agitadores, estan constituidos por un impulsor con cuatro hojas o mas, montadas
sobre el mismo elemento y fijas a un eje rotatorio. Los agitadores de turbina se pueden
utilizar para procesar numerosos materiales. Son eficientes para un amplio intervalo
de viscosidades; en liquidos pocos viscosos, producen corrientes intensas, que se
extienden por todo el tanque y destruyen las masas de liquido estancado.

1.3.4 Agitadores tipo hélice.

Los agitadore de tipo hélice (Figura 5) poseen elementos impulsores de hojas cortas,
generalmente de menos de ¥ del diametro del tanque, giran a gran velocidad (de 500
a varios millares de rpm). Las hélices no son muy efectivas si van montadas sobre ejes
verticales situados en el centro del depdsito de mezcla.
La velocidad de flujo creada, en un depdsito, por un mezclador de hélice tiene tres
componentes:

(@) Una componente radial que actua en direccion perpendicular al eje.

(b) Una componente longitudinal que actua paralelamente al eje.

(c) Una componente rotatoria que actia en direccion tangencial al circulo de

rotacion del eje.

Tanto la componente radial como la longitudinal contribuyen, generalmente, a la

mezcla, pero no siempre la componente rotatoria.

1.3.6 Reactor de tanque agitado.

Los reactores de tanque agitado (Figura 6) encuentran una amplia gama de
aplicaciones en la industria quimica, desde planta piloto hasta la produccion a gran
escala. El andlisis detallado y la investigacion de flujos multifasicos son de crucial

importancia para el disefio, asi como el control 6ptimo y seguro de estos procesos.



El desarrollo de un modelo dindmico de fluidos detallado, describiendo un proceso con
el flujo de dos fases en un reactor de tanque agitado, puede proporcionar informacion
atil sobre las distribuciones de masa, impulso y energia. Esto, permite la interaccion
compleja entre las dos fases, facilitada por la agitacion de la mezcla dentro del

recipiente (Karadimou et al., 2019).

1.3.7 Modelos cinéticos.

Los modelos cinéticos describen la descomposicién de los reactivos en productos en
funcién del tiempo. Estos son fundamentales a la hora de disefiar y escalar los
reactores. Una desventaja es que son dificiles de obtener, ya que no existe otra
manera de obtenerlos que no sea de forma experimental.

El proceso de conversion de biomasa en la carbonizacién hidrotérmica ha sido
ampliamente investigado. Sin embargo, el principal desafio sigue siendo el disefio del
proceso y la optimizacién de las condiciones de operacion. Esto se debe a que el
mecanismo de reaccion y la cinética ain se desconocen en gran medida.

Aungue actualmente se utilizan diferentes enfoques para proponer modelos cinéticos,
estos son demasiados globales y no permiten predecir o cuantificar la formacién de
compuestos intermediarios y subproductos. La mayoria de los estudios no consideran
la formacion de estos compuestos. De hecho, sélo unos pocos estudios se han
centrado en comprender la ruta de formacién del hidrocarb6n a partir de componentes
intermedios.

Por lo tanto, es importante comprender los mecanismos involucrados en la conversion
de diferentes biomasas lignocelulésicas en hidrocarburos, para cuantificar los

productos intermedios y explorar sus posibles usos (Sangaré et al., 2021).

1.3.8 Escalamiento.

El escalado de procesos es una de las tareas mas importantes, tanto durante el disefio

de la planta, como durante su operacion normal.



En el primer caso, algunos resultados del proceso sélo se conocen a pequefia escala,
pero se debe extrapolar el proceso a gran escala para que la produccién sea rentable.
En el segundo caso, ya la planta esta construida, pero se deben escalar las
condiciones de operacién de un nuevo producto probado con éxito a pequefia escala,

gue debe producirse en mayores cantidades para que sea rentable.

Tradicionalmente, se ha realizado el escalado de procesos basandose en la
perspectiva del analisis dimensional, en la semejanza geométrica, en las relaciones
empiricas a partir de un conjunto de datos y, por ultimo, en modelos con apoyo de
relaciones empiricas.

Algunos autores han planteado sin desarrollar totalmente, una aproximacion
fundamental, que involucra el modelado del proceso en consideracién. El modelo
obtenido debe proporcionar un buen entendimiento del proceso para permitir su
escalado de forma confiable. Se resalta que, en este proceso, la validacién del modelo
a diferentes escalas y regimenes de operacion es la tarea critica.

Comunmente, el escalado de procesos se ha llevado a cabo a través de
procedimientos altamente heuristicos.

Los numeros adimensionales y los factores controlantes han marcado tendencias
repetidas, generalmente sin éxito completo en el escalado final.

Sin embargo, ya desde la década de los 50’s del siglo XX se ha escrito sobre la opcion
de escalar los procesos contando con un modelo lo suficientemente descriptivo para
tal fin. El escalado por métodos tradicionales presenta multiples problemas: cambios
en los tiempos de respuesta del proceso, apariciéon de fenémenos superficiales no
considerados en la baja escala, aparicion de comportamientos cinéticos no
contemplados, poca eficiencia del flujo de fluidos y de los efectos de los cambios en
las materias primas sobre el producto.

Estos problemas solamente se detectan cuando la interaccion de los fendbmenos de
transferencia de masa, energia y cantidad de movimiento se altera con el cambio de
escala (Ruiz et al., 2011).
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El paso fundamental en el escalamiento consiste en pasar los datos obtenidos del
proceso que se quiere escalar a un modelo que pueden ser:

- Fenomenoldgico:
Fundamentado en algunos razonamientos teoricos, pero de tipo microscépico. No
involucra consideraciones moleculares y permite hacer predicciones en rangos o
intervalos de operacion no estudiados experimentalmente.

- Empirico:
El cual se postula sin bases tedricas y se espera solamente que ajuste la interaccion
entre los datos en el rango o intervalo de experimentacion.

- Similaridad:
Obtenido a partir de un andlisis de similaridad con respecto a analogias fisicas de tipo
térmico, mecénico, geométrico, quimico, etc. El tipo de modelo de escalamiento
depende tanto del proceso en cuestibon como de la geometria de los equipos
involucrados (Villalobos., 2016).
El principio de similaridad hace referencia a la relacién que existe entre sistemas
fisicos y el tamafio de estos, siendo basico en el escalamiento de procesos.
Los sistemas fisicos se caracterizan en general por tres cualidades: tamafio, forma y
composicién. Las tres variables son independientes; por ejemplo, dos objetos pueden
ser diferentes en tamafio, pero tener la misma forma y composicion.
En términos mas precisos, este principio establece lo siguiente: la configuracion
espacial y temporal de un sistema no dependen del tamafio, ni de la magnitud dentro
del propio sistema; tampoco dependen del tamafio ni de la naturaleza de las unidades
en las cuales se miden esas magnitudes (Anaya et al., 2008).
Algunas de las similaridades que pueden aplicarse para realizar un escalamiento son:

- Similaridad geométrica:
Implica de modo estricto que la relacién entre dimensiones homélogas del modelo y el
prototipo sean iguales. Un modelo y un prototipo son geométricamente similares si
todas las dimensiones del cuerpo en cada una de las direcciones de los ejes

coordenados se relacionan mediante la misma escala de longitudes.

11



Lo anterior significa que el modelo y el prototipo son idénticos en forma y Unicamente

difieren en el tamafo.

- Similaridad cinematica:
Los movimientos en el modelo y el prototipo tienen similitud cinematica si particulas
homologas llegan a puntos homologos en tiempos homologos. Por lo tanto obliga a
qgue el modelo y el prototipo tengan una escala de lineas y también una escala de
tiempos, con ello se logra una escala unica de velocidades.

- Similaridad dinamica:
Si las fuerzas ejercidas por el fluido en puntos homélogos del modelo y el prototipo se
relacionan entre si mediante un valor fijo, en la escala de fuerzas, se dice que se
cumple la semejanza dinamica. Las fuerzas que actian sobre una particula de fluido
pueden ser debido a la gravedad, la presion, la viscosidad y la tension superficial
(Anaya et al., 2008).
Es importante considerar que, en el escalamiento de cualquier tipo de proceso se
puede lograr una similaridad cinematica y dindmica, sin mantener forzosamente una

similaridad geométrica (Couper et al., 2008).

1.4 Simulacién CFD (Dindmica de Fluidos Computacional).

La mecanica de fluidos es la rama de la mecéanica encargada del estudio de los fluidos
(liquidos y gases) ya sea en reposo 0 en movimiento. Para los fluidos en reposo, la
rama especializada es la estatica de fluidos. Para los fluidos en movimiento, la rama
especializada en su analisis y comprension es la dindmica de fluidos.

La dinamica de fluidos computacional o CFD por sus siglas en inglés, es un campo del
conocimiento dedicado a obtener soluciones aproximadas a las ecuaciones de flujo de
fluidos mediante la implementacion de computadoras y algoritmos numéricos. Las
simulaciones de dinamica de fluidos computacional (CFD) se utilizan normalmente
para describir el comportamiento hidrodinamico de los sistemas, constituyéndose en

una poderosa herramienta para el disefio de procesos.
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Sin embargo, los enfoques de CFD son computacionalmente exigentes y, por lo tanto,
a menudo estan restringidas a un pequefio conjunto de parametros de entrada. Se
pueden utilizar técnicas de regresion basicas para predecir las propiedades
hidrodindmicas de nuevos valores de parametros de entrada, pero estos modelos
sustitutos sélo son capaces de interpolar estadisticas simples, como la media o el
méaximo de algun pardmetro (Kaya et al., 2022).

El estudio en CFD de un reactor a nivel laboratorio puede facilitar su optimizacion y
escalamiento a nivel industrial. En comparacion con los datos experimentales, los
resultados del modelo CFD pueden predecir informacién cuantitativa precisa. En ese
sentido, muchos investigadores han utilizados CFD para simular y analizar el
rendimiento de equipos de conversion termoquimica, como lechos fijos, calderas de

combustién, etc. (Sangaré et al., 2021).

Las etapas para llevar a cabo un analisis mediante dinamica de fluidos computacional
son:

- Se elige un dominio computacional.
Un dominio computacional es la region en el espacio en la cual las ecuaciones de
movimiento se resuelven mediante CFD. Una celda es un subconjunto pequefio del
dominio computacional. Los limites de un dominio bidimensional se denominan lados
y los limites de un dominio tridimensional se llaman caras.

Las condiciones de frontera.

- Se especifica el tipo de fluido, junto con las propiedades del fluido. La mayoria
de los paquetes de CFD tienen integrada la base de datos de propiedades de
los fluidos mas comunes.

- Se seleccionan los pardmetros numeéricos y algoritmo de solucién.

- Se establecen las condiciones iniciales. Podran ser exactas o aproximaciones,
pero son necesarias para un punto de partida.

- Las ecuaciones se resuelven por iteracion, por lo general en cada celda. A
veces se necesitan cientos, o inclusive miles, de iteraciones para que converja

la solucion.
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- Cuando converge la solucion, las variables de campo de flujo como la velocidad
y la presion se analizan de manera gréfica.
- Uno de los pasos més importantes es generar una malla que define las celdas
en las que se calcula las variables de flujo en todo el dominio computacional.

Una malla estructurada consta de celdas planas con cuatro lados (2D) o celdas
volumétricas con seis caras (3D). Una malla no estructurada consta de celdas de varias
formas, pero por lo comun se emplean triangulos o cuadrilateros.
Por dltimo, es necesario mencionar que una solucién de CFD para flujo laminar se
aproxima a una solucién “exacta” limitada soélo por la precision del esquema de
discretizacion que se emplea para las ecuaciones de movimiento, el nivel de
convergencia y el grado al que se resuelve la malla.
Lo mismo seria cierto para una simulacion de flujo turbulento si la malla pudiera ser lo
suficientemente fina para resolver todos los remolinos turbulentos tridimensionales no
estacionarios.
Por desgracia, esta clase de simulacion directa de flujo turbulento, por lo general, no
es posible para las aplicaciones practicas de ingenieria debido a las limitaciones de
las computadoras.
En cambio, se hacen aproximaciones adicionales que modelan el proceso de
mezclado y la difusion de turbulencia; estas ecuaciones de transporte adicionales
deben resolverse junto con las ecuaciones de transferencia de masa y de cantidad de

movimiento (Cengel et al., 2021).
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1.4.1 CFD en la carbonizacion hidrotérmica.

Sangaré et al., 2020 utilizaron CFD para estudiar la carbonizacion hidrotérmica en un
reactor de tanque agitado discontinuo. Las simulaciones se realizaron en COMSOL
Multiphysics® 5.2 y se Investigaron diferentes relaciones de biomasa-agua en el
sistema bifasico.

El objetivo principal en este estudio fue lograr una mezcla homogénea. En general,
esto significa una distribucioén uniforme de particulas dentro del reactor. El criterio para
encontrar la velocidad ideal para que el sistema fuera homogéneo se baso en el
ndamero de Reynolds. A partir de simulaciones preliminares determinaron que, si el
régimen era turbulento, las particulas de biomasa se distribuian uniformemente dentro
del reactor. Asi, se encontr6 que una velocidad adecuada para garantizar que el
sistema fuera homogéneo fue de 550 rpm. El estudio se realizé variando velocidades

de 100 a 700 rpm. En la Figura 2 se observa el perfil de velocidades de cada una de

las velocidades de agitacion propuestas.

n) b) <)
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Figura 2. Efecto de la velocidad de agitacién en un tanque agitado (Sangaré et al., 2020).
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Sangaré et al., mencionan la importancia de validar los resultados de simulacién con
datos experimentales.

Por ello, a fin de garantizar la fiabilidad de los modelos CFD para la descripcion de la
hidrodinamica dentro del reactor, se contrastaron los resultados de la simulacién con
las velocidades axial y tangencial de datos experimentales reportados por Ozcan-
Taskin et al. (2003). Estos resultados experimentales se obtuvieron a partir de
mediciones de la velocidad del fluido mediante Anemometria Laser Doppler,

empleando un agitador de turbina de alabes inclinados (Figura 3).
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Figura 3. Perfiles de velocidades de simulacion a) axial y b) tangencial, obtenidos por Sangaré et al.

(2020) y comparacion con los resultados experimentales de Ozcar-Taskin et al. (2003).

Los resultados de CFD mostraron la misma tendencia en la distribucion de las
velocidades axial y tangencial con los datos experimentales, lo que significa que las
simulaciones podrian describir de forma congruente los campos de flujo dentro del
reactor, durante el proceso de carbonizacion hidrotérmica. De esta forma, las

simulaciones realizadas en este trabajo fueron validadas.
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1.4.2 CFD en el escalamiento de procesos.

Russell et al., (2019) usaron la CFD para caracterizar el flujo de soluciones
viscoelasticas en sistemas de recipientes agitados en multiples escalas. En el estudio
emplearon turbinas de Rushton (RT) de diferente tamafio, montadas en el centro y
geométricamente similares.

En el escalamiento se empled la ley de potencia modificada, el nimero de Reynolds
de la tension de fluencia, el indice de comportamiento de flujo y el criterio de la
similaridad geométrica.

Se recopilaron datos adicionales utilizando una turbina de paletas inclinadas y se
mostro la similitud del flujo a diferentes escalas, empleando el conjunto de datos de
ambos impulsores. Los resultados obtenidos son importantes en el contexto de los
procesos de mezcla a diferentes escalas, en recipientes agitados que contienen fluidos
complejos y se pueden usar para demostrar que se puede lograr una similitud de flujo
en estos sistemas, si los procesos se escalan adecuadamente. Las Figuras 4y 5

muestran los sistemas experimentales y las simulaciones CFD.

Figura 4. Imagenes experimentales con escala creciente (diametro del impulsor) (Russell et al., 2019).

Figura 5. Simulaciones CFD del proceso con escala creciente (diametro del impulsor) (Russell et al.,
2019).
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Un dato importante que analizaron fue la influencia del diametro del agitador y de la
velocidad de agitacion. Partiendo de esta base, se hicieron experimentos y
simulaciones variando el didmetro del agitador.

La Figura 6 muestra el efecto de la variacion del tamafio del agitador y la velocidad de
agitacion sobre el diametro de caverna, manteniendo el volumen del tanque constante.
Cabe sefialar que el didmetro de caverna es una zona de mezcla intensiva que ocurre
cerca del impulsor, sobre todo cuando se tienen fluidos adelgazantes. La figura
presentada muestra que las predicciones del diametro de caverna obtenidas en la

simulacién son consistentes con los resultados experimentales para los 3 diametros

utilizados.
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Figura 6. Efecto del tamafio del agitador y la velocidad de agitacion (Russell et al., 2019).

Se realizaron también experimentos complementarios escalando el sistema de 1 a 20
L. Los resultados de prediccion del diametro de caverna en funcion de la velocidad de
agitacion y para diferentes tamafos de agitador se muestra en la Figura 7. Una vez
mas se aprecia la consistencia entre los resultados predichos por las simulaciones y

los resultados experimentales.
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Figura 7. Efecto del tamafio del agitador, la velocidad de agitacién y el tamafio del tanque agitado
(Russell et al., 2019).

Los resultados anteriormente mostrados muestran la utilidad de la CFD para el estudio
de sistemas agitados y es por ello qué se decidid utilizar esta herramienta en el
presente estudio.
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2. Planteamiento del problema

2.1 Justificacion.

El creciente consumo de la energia, el agotamiento de los recursos fésiles y los efectos
adversos que estos producen al planeta, son motivos que llevan a investigar nuevas
fuentes de energias renovables, en este caso la biomasa. En este contexto, la
carbonizacion hidrotérmica es un proceso con alto potencial para procesar esta
materia prima. El proceso permite la degradacion térmica de los componentes de la
biomasa (hemicelulosa, celulosa y lignina) para producir un combustible sélido
denominado hidrocarbon. El proceso es muy complejo, ya que involucra una gran
cantidad de reacciones quimicas en un sistema bifasico solido-liquido.

Por ello, el empleo de la dinamica de fluidos computacional (CFD) puede ayudar al
estudio y comprensién de todos los fendbmenos involucrados. Esto con el fin de
establecer una estrategia para el escalamiento del proceso. En efecto, en la literatura
existen varias investigaciones de este proceso a escala laboratorio, pero muy pocas
investigaciones reportadas a nivel industrial. La razon principal es que el escalado de
un reactor de tanque agitado, como los que se emplean en la HTC, representa un
desafio tecnoldgico. El principal problema es la determinacion del efecto de la
heterogeneidad del sistema sobre los gradientes de concentracion dentro del reactor,
los cuales tendran un efecto sobre la cinética y finalmente sobre el rendimiento de este.

Por ello, este proyecto pretende enfocarse en este problema.

2.2 Hipotesis.

Es posible establecer una estrategia de extrapolacion del proceso HTC, a partir del
estudio de la calidad del mezclado y del funcionamiento de un reactor de tanque

agitado bifasico empleando modelos de tipo CFD.
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2.3 Objetivo general.

Desarrollar una estrategia de escalamiento de un reactor de HTC agitado, evaluando
la calidad del mezclado, esto usando biomasa lignoceluldsica, para predecir la
homogeneidad de la mezcla y el desempeiio del proceso a diferentes escalas.

2.4 Objetivos especificos.

- Validar la herramienta de CFD a partir de la simulacion de un sistema agitado
reportado en la literatura, empleando los datos de velocidad.

- Proponer una estrategia de extrapolacion (1:25) del sistema agitado a escala
laboratorio, empleando similaridad dinamica y proponiendo parametros de
calidad de mezclado.

- Estudiar la hidrodindmica de los parametros de agitacién sobre la calidad de
mezclado en un sistema monofasico, empleando un disefio de experimentos.

- Proponer un sistema de agitacion escalado en funcion de los resultados del
disefio de experimentos y determinar el tiempo de homogenizacion del sistema

bifasico.
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3. Metodologia

Dentro de este capitulo, se va a especificar la metodologia que se empled para obtener
los resultados e informacion necesaria para la elaboracion de la presente tesis. Se
especifican los elementos necesarios para poder llevar a cabo el andlisis de la CFD en

el escalamiento de la carbonizaciéon hidrotérmica.

3.1 Herramientas utilizadas.

Para este trabajo fueron utilizados los programas COMSOL Multiphysics® 5.6 y
MODDE® 7.0 de Umetrics.
Para el andlisis de las simulaciones se utiliz6 COMSOL Multiphysics®. Este es un
paquete de modelado para la simulacién de cualquier proceso fisico que se pueda
describir mediante ecuaciones en derivadas parciales. Esta provisto de la dltima
tecnologia y algoritmos de soluciébn que pueden manejar problemas complejos de
forma répida y precisa. Su estructura ésta disefiada para proporcionar facilidad de uso.
COMSOL esta dividido en tres herramientas principales, llamados modulos:

- Preprocesador (creacién de geometria y mallado).

- Procesador

- Postprocesador (analisis de resultados)
Las simulaciones del sistema a nivel laboratorio, como a un nivel escalado se llevaron
a cabo en COMSOL Multiphysics®, el cual permite estudiar la hidrodinamica y el
mezclado en un sistema rotatorio en estado estacionario y en estado transitorio. Para
ello, se selecciona una o varias “fisicas”, que es el paquete de ecuaciones a resolver.
Para este trabajo se utilizaron 3 “fisicas”, las cuales son:

- Flujo turbulento.

- Transporte de especies diluidas.

- Modelo de mezcla.
Dicho esto, para resolver las ecuaciones del software, se deben de especificar las
propiedades del fluido y las condiciones de frontera (Anexo 1).

La seleccién del mallado se describe en el Anexo 2.
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Por otra parte, el andlisis estadistico se realiz6 en MODDE® 7.0 de Umetrics, el cual
permite hacer un uso adecuado de la informacion y obtener modelos mediante su
apartado de disefio de experimentos.

Las simulaciones se realizaron en una PC Dell Studio XPS 9100 Intel i7CPU con 16
GB de memoria RAM.

3.2 Hidrodinamica.

En una primera etapa se realiz6 el andlisis hidrodinamico y de perfiles de velocidad del
sistema a escala laboratorio mediante la reproduccion de simulaciones previas, la

geometria del sistema fue construida en COMSOL Multiphysics® (Figura 8).
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Figura 8. Reactor de tanque agitado a nivel laboratorio.

Esta etapa es fundamental, ya que se deben mantener las dimensiones reales del
reactor (Tabla 1). Es importante mencionar que el agitador de tipo pala corresponde a
un volumen vacio dentro del dominio, cuyas paredes corresponden a la frontera interna

con el fluido.
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Tabla 1. Dimensiones del tanque real.

Dimension Valor (m)
A 0.086
Dr 0.056
Aa 0.035
Da 0.021

Se evaluaron diferentes velocidades de agitacion (100 a 700 revoluciones por minuto).
Esto debido a que en trabajos previos se demostrd que, en sistemas agitados, para
garantizar la homogeneidad de un sistema se debe estar en régimen turbulento
(Sangaré et al., 2020). Por ello, es necesario encontrar la velocidad de agitacion que
garantice estar bajo ese régimen. La Ec. 1 permite obtener el nUmero de Reynolds en

el sistema y funciona para tanques agitados.

po _ (IDDI(R)
U

(1)

Donde:

N: Velocidad de agitacion.

D : Diametro del impulsor.

p: Densidad del fluido.

u: Viscosidad del fluido.

La Figura 9 muestra la evolucion del numero de potencia en funciéon del numero de
Reynolds para sistemas agitados. Como se puede observar, el régimen de flujo
depende principalmente del nimero de Reynolds y, como se indica, este régimen se
logra para valores de Re>10,000, independientemente de la presencia o no de bafles
dentro del sistema. Por ello, este sera el valor objetivo que buscaremos en las

simulaciones.
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P Régimen laminar: Re < 10

NrRe = A

Régimen turbulento: Re > 104

Régimen de transicion: Np = c®®

Con bafles

Sin bafles

»
1 10 10° Re

Figura 9. Variacion del numero de potencia de un agitador con el nimero de Reynolds, (Xuereb et al.,
2006)

Es importante validar las simulaciones hechas, como se mencioné, esto se puede
hacer mediante la literatura de trabajos previos, esto se realiz6 comparando datos de
simulacién reportados en la literatura (Sangaré et al.,, 2020) con valores
experimentales (Ozcar-Taskin et al., 2003).

Asi, a partir de los perfiles de velocidad se verifico la fiabilidad de la herramienta
utilizada y, por lo tanto, la significancia y validez de los resultados numéricos obtenidos.
Para ello, se reprodujeron las simulaciones realizadas previamente y se compararon
con los resultados experimentales.

Los resultados obtenidos deben presentar una similitud con los resultados reportados
en la literatura, de ser ese el caso, confirmaremos que la herramienta es valida y que
los resultados posteriores tendran validez. La comparacion se hizo con los resultados
de Sangareé et al. (2020), que a su vez valido la herramienta utilizada en su trabajo con

los resultados de Ozcar-Taskin et al. (2003).
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Con la herramienta validada, se establecieron las condiciones en que se llevaron a
cabo las simulaciones. Para este trabajo se utilizaron 2 tipos de estudios:

- Rotor congelado
Se utiliza para calcular la velocidad, la presion, la turbulencia, la concentracion, la
temperatura y otros campos del flujo en maquinaria rotatoria y es un caso especial de
un estudio estacionario. La partes giratorias se mantienen congeladas en su posicion
y la rotacion se explica por la inclusion de las fuerzas centrifugas y de Coriolis. El
estudio es especialmente adecuado para flujo en maquinaria rotativa donde la
topologia de la geometria no cambia con la rotacion.

- Temporal
Se utiliza cuando las variables de campo cambian con el tiempo. En el flujo de fluidos,
se utiliza para calcular campos de flujo y presion no estacionarios. En el transporte de
especies quimicas, se utiliza para calcular la composicién quimica a lo largo del
tiempo.
Por lo tanto, las ecuaciones por resolver son el balance de cantidad de movimiento,
gue se rige por la ecuacion de Navier-Stokes (Ec. 2.) y la conservacion de la masa,

que se rige por la ecuacién de continuidad (Ec. 3.).

plu-Vu= =V - [-pl+ K]+ pg (2)

Los términos de estas ecuaciones se describen como:
p: Densidad del fluido (Kg/m3).

(u * V): Termino de continuidad (m3/s).

u: Campo de velocidad (m/s).

g: Influencia de la gravedad (m/s?)

K: Variable de turbulencia

pV - -u=0 3)
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Los términos de esta ecuacion se describen como:

p: Densidad del fluido (Kg/m?3).

(u = V): Termino de continuidad (m?3/s).

u: Campo de velocidad (m/s).

Las propiedades utilizadas fueron las del agua, ya que fue el fluido empleado para
obtener los datos experimentales, con una densidad de 1000 kg/m3®y una viscosidad
de 0.001 cP.

3.3 Criterio de escalamiento.

El criterio para el escalamiento del proceso de la carbonizacion hidrotérmica, de un
reactor de 200 mL a un reactor de 5 L (escala 1:25), fue el criterio de similaridad
dindmica, manteniendo la potencia por unidad de volumen constante.

Este criterio se basa en mantener el mismo consumo de energia del agitador por

unidad de volumen. Este paradmetro se calcula a partir de la Ec. 4.

P Ny-N-D-p
—_ = 4
- - (4)

Donde:

P: Presion (Pa).

V: Volumen (m3).

Np: Numero de potencia.

N: Velocidad de agitacion (rpm).

D: Diametro del agitador (m).

p: Densidad (Kg/m?3)

La manera de utilizar esta relacion es igualandola en la regién ocupada por el agitador
en el sistema a nivel laboratorio, con la regién ocupada por el agitador en el sistema
escalado. Asi, mediante la Ec. 5, es posible determinar la velocidad de agitaciéon (N)

necesaria para mantener la potencia por unidad de volumen constante.
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Siendo Dvyanoratorio €l Valor del diametro del agitador en el sistema a nivel laboratorio y
Descalamiento €l valor del diametro del agitador en el sistema escalado propuesto, se

obtiene la Ec. 5.

M= N 2 )

E L DE
Donde:
Ne: Velocidad de agitacion del sistema escalado (rpm).
N.: Velocidad de agitacion del sistema a escala laboratorio (rpm).
D.: Diametro del agitador a escala laboratorio (m).
De: Diametro del agitador escalado (m).
n : Constante bajo el criterio de la similaridad dinamica.
Para mantener la potencia por unidad de volumen constante, el valor de n debe ser
2/3. Cabe mencionar que no es indispensable que se mantenga la similaridad
geométrica. A través de este escalamiento se deben establecer las condiciones de
operacion, con la finalidad de obtener un comportamiento del proceso similar al
original. Estos resultados pueden ser la base para futuros escalamientos con mayores
voliumenes de produccion.
En el escalamiento se modificé la geometria, proponiendo un fondo semiesférico en el
reactor de tanque agitado. El cambio de fondo plano a fondo semiesférico se hizo con
base en las reglas heuristicas, donde se menciona que un tanque agitado con fondo
semiesférico previene zonas de estancamiento, favoreciendo la agitacién del proceso.
Una vez planteando el nuevo disefio del tanque, se usé la Ec. 8. para conocer el radio
del reactor, la cual es una combinacion de las Ec. 6.y 7, que se utilizan para conocer

el volumen de un tanque en forma de cilindro y el volumen de una semiesfera,

respectivamente.

Ve= (m - 13) (6)
4

Ve=( -m 19 7)
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4
VT=(g-T[-T3)+(T['T3) (8)

Como se debe calcular el radio del tanque escalado, se despeja esta variable de la Ec.
8, obteniendo la Ec. 9.

T=3\/3'VT'T[
5

9)
Donde:

r: Radio del tanque (m).

Vr: Volumen total del tanque (m3).

V¢ Volumen de un cilindro (m3).

Ve: Volumen de una semiesfera (m?3).

m: PI (m).

Al hacer el célculo se obtuvo el valor del radio, por ende, se conoce el diametro del
tanque. De nueva cuenta, empleando reglas heuristicas se propone que la altura del
tanque sea 3 veces el valor del radio. En la Figura 10 se muestra el tanque escalado
con las nuevas dimensiones, reportadas en la Tabla 2 se presentan los valores de

estas dimensiones.
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Figura 10. Reactor de tanque agitado escalado.

Tabla 10. Dimensiones del reactor de tanque agitado escalado 1:25 (5 L).

Radio del tanque 7.6 cm
Diametro del tanque | 15.1 cm
Altura del tanque 22.7m

Con el reactor de tanque agitado escalado, se procedi6 a evaluar la calidad de
mezclado a esta nueva escala, asi como analizar la hidrodinAmico del proceso en
comparacion con el sistema a escala laboratorio. Para determinar la calidad del
mezclado se propusieron dos parametros: la dispersion de la velocidad y el tiempo de

mezclado. Estos pardmetros seran descritos posteriormente.

3.4 Disefio de experimentos central compuesto.

Como punto de partida se plantea desarrollar un modelo estadistico que permita
predecir la calidad de mezclado en un sistema en especifico.
Un disefio central compuesto (DCC) es un disefio de experimentos de tipo superficie

de respuesta que mas se utiliza. Los disefios centrales compuestos son disefios
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factoriales o factoriales fraccionarios con puntos centrales, ampliando con un grupo de
puntos axiales, también denominados puntos de estrella, que permiten estimar una
curvatura. Son especialmente Utiles en los experimentos secuenciales, porque
frecuentemente permiten ampliar experimentos factoriales al agregar puntos axiales y
centrales.
Los factores estudiados deben tener una influencia sobre la respuesta, siendo esta
tltima la calidad del mezclado. Asi, se propusieron las siguientes variables como
posibles factores que determinen el rendimiento del proceso agitado:

- Velocidad de rotacion del agitador.

- Diametro del agitador con respecto a la altura del tanque.

- Posicién del agitador con respecto al fondo del tanque.
Las respuestas son:

- Dispersién de la velocidad.

- Tiempo de mezclado
Los valores propuestos para el didmetro del agitador, altura del agitador y velocidad
de agitacion fueron:

- (1/6) a (1/3) de la altura del tanque

- (1/6) a (1/2) de la altura del tanque

- 299 rpm a 477 rpm
La velocidad de rotacién del agitador se obtuvo recordando el criterio del escalamiento
de similaridad dindmica, cabe mencionar que la velocidad de agitacion depende del
diametro del agitador.
Finalmente, en la Tabla 3 se reportan los factores y sus niveles expresados en
unidades estandar donde -1 representa el nivel bajo del factor, +1 representa el nivel

alto y 0 los puntos centrales.

Tabla 3. Factores del disefio central compuesto

Bajo (-1) Central (0) Alto (1)
X1 299 387 475
X2 (1/6) *A (2/4) *A (1/3) *A
X3 (a/6) *A (1/3) *A (2/2) *A
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Donde:
X1: es la velocidad de agitacion en revoluciones por minuto.
x2: es el diametro el agitador en relacion con la altura del tanque en metros.
x3: es la posicion del agitador con respecto al fondo del tanque en metros.
A: es la altura del tanque escalado en metros.
El disefio consiste en:
- Un factorial de 23: Simulaciones 1-8
- Los puntos estrella: Simulaciones 9-14
- Puntos del centro: Simulaciones 15-17
Esto nos da un total de 17 simulaciones por realizar para obtener el modelo estadistico.
El disefio es rotable y ortogonal, los puntos estrella son colocados en a = 1.68, por lo
gue en la Tabla 4 se muestra el disefio central compuesto completo a realizar.

Tabla 4. Condiciones de las Simulaciones del disefio central compuesto.

Simulacién X1 X2 X3
1 299 (a/6) *A | (1/6) *A
2 A75 (1/6) *A | (1/6) *A
3 299 (a/3) *A | (1/6) *A
4 475 (1/3) *A | (1/6) *A
5 299 (a/e) *A | (1/2) *A
6 475 (a/6) *A | (1/2) *A
7 299 a/3) *A | (1/2) *A
8 475 (/3) *A | (1/2) *A
9 238 (a/4) *A | (1/3) *A
10 534 (2/4) *A | (1/3) *A
11 387 (1/10) *A | (1/3) *A
12 387 [ (1/2.5)*A| (1/3) *A
13 387 (1/4) *A | (1/18) *A
14 387 (1/4) *A | (1/1.5) *A
15 387 (a/4) *A | (1/3) *A
16 387 (2/4) *A | (1/3) *A
17 387 (1/4) *A | (1/3) *A
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Asi, a partir de este disefio de experimentos se espera obtener un modelo que pueda
predecir el tiempo de mezclado y la dispersion.

3.4.1 Hidrodinamica del sistema escalado.

Para esta etapa, como se mencion0, se mantuvo la potencia por unidad de volumen
constante. Por lo que es necesario calcular el nUmero de Reynolds en cada una de las
diferentes configuraciones del sistema (Ec. 1.). Esto, para garantizar un régimen
turbulento.

En este caso se espera un numero Reynolds diferente en cada simulacion, y debido a
esto puede ser que algunas configuraciones no se encuentren en régimen turbulento
por lo que podrian ser descartas desde esta etapa.

Dicho esto, también se puede decir que desde este paso, las variables de la velocidad
de agitacion y del diametro del agitador tendran una gran influencia en los resultados,

ya que la Ec. 1. depende de estas variables, lo cual condiciona los resultados.

3.4.2 Dispersion de la velocidad.

Para evaluar la dispersion de la velocidad se colocaron puntos de control en todo el
sistema. Una vez establecidos los puntos de control, se determinaron a partir de las
simulaciones los valores de la magnitud de velocidad en cada punto a para el reactor
de 200 mL (Figura 11) y el reactor de 5 L (Figura 12).
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Figura 12. Puntos de control dentro del sistema escalado 1:25 (5L).

Para calcular dispersion de la velocidad, que es definida como el coeficiente de
variacion entre las velocidades en los puntos de control y la velocidad promedio, es
necesario conocer la velocidad promedio del sistema. Esta se calcula a partir de la
integral de volumen del dominio de interés (Ec. 10).
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(10)

U=
Donde:

v: es la magnitud de la velocidad en cada campo del dominio (m/s).

v: es la velocidad promedio (m/s).

V: Volumen (m?3)

dVv: Diferencial de volumen (m3)

Una vez calculada la velocidad promedio, es posible determinar la dispersion de la
velocidad a partir de la Ec. 11. Esta ecuacion expresa realmente un coeficiente de

variacion de la variable expresada en porcentaje.

VI Wi = 7)?

.100 (11)

v

Donde:

o. es la dispersion de la velocidad (%).

vi: es la velocidad en cada punto de control (m/s).

v: es la velocidad promedio (m/s).

N: es el nimero de puntos de control.

El valor de la dispersion de la velocidad es una medida de la homogeneidad en los
valores de velocidad dentro del sistema. En un sistema perfectamente agitado la
velocidad es la misma en cualquier punto, por lo que la dispersién deberia ser de cero.
Por otro lado, un incremento en el valor de la dispersién implica valores distintos de
velocidad dentro del sistema y podemos establecer que mientras mas grande es este

valor menor sera la homogeneidad del sistema agitado.
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3.4.3 Evaluacion del tiempo de mezclado.

Para la evaluacién del tiempo mezclado, se utilizé el concepto de trazador, esto con el
fin de evaluar la concentracion en funcion del tiempo hasta encontrar la concentracion
constante dentro del sistema. Asi, cuando la concentracion del trazador llegue a ese
valor constante de mezclado total.

El trazador es inyectado virtualmente en la simulacion en la parte superior del tanque

(Figura 13) en forma de pulso gaussiano (Figura 14).

| <o

Figura 13. Inyeccién del trazador.

Figura 14. Representacion de un pulso gaussiano.

Las ecuaciones que rigen la inyeccion en el pulso gaussiano se presentan a

continuacion (Ec. 12.y 13).
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El tiempo de inyeccidbn es muy pequefio comparado con el tiempo del proceso de
mezclado, de tal manera se considera un pulso de inyeccion cercano a una funcién de

Dirac.

c Co(t) (12)
~y(E=0)

Donde:

Co(t): Concentracion inicial (mol/m3)

y(t = 0): Valor de y en un tiempo igual a O (s).

_(t—t)?
o

e
=

(13)
Con el valor del tiempo de mezclado se obtiene el segundo parametro para evaluar la
calidad de mezclado en el sistema.

Como en la dispersion de la velocidad, el analisis se hizo a ambas escalas con el fin
de comparar resultados, en este caso se esperan tiempos de mezclado superiores en
los sistemas escalados.

En esta etapa se uso la transferencia de especies diluidas para calcular el campo de
concentracion de un soluto diluido en un disolvente (Ec.14.).

Se pueden calcular el transporte y las reacciones de las especies disueltas en un gas,
liquido o sélido. Las fuerzas impulsoras para el transporte pueden ser la difusion por

la ley de Fick y la conveccion cuando se acopla al flujo de un fluido.

aci
= (V-J)+ (u -V¢j) = R; (14)
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Los términos de esta ecuacion de describen como:
ac;
at

: variacion de la concentracion en el tiempo (mol/m?3).

(V -Jj): gradiente de flujo difusivo (m?/s).

(u - V¢j): término de continuidad (m?3/s)

3.4.4 Potencia

Uno de los pardmetros mas importantes en los sistemas agitados es la potencia
necesaria para llevar a cabo el proceso. Por ello, se calculé este parametro para cada
configuracion del disefio de experimentos con la Ec.15, esta queda expresada en W.

P = KrN3Das (15)

Donde:

P: Potencia (W/m?3).

Kr: constante empirica para un agitador de tipo pala y que es funcién del nimero de
palas del agitador.

N: velocidad de agitacion (rps).

Da: diametro del agitador (m).

Posteriormente, la potencia se divide entre el volumen del tanque agitado, que en este
caso es de 0.005 m? para determinar la potencia por unidad de volumen, ya que es el

criterio empleado en el escalamiento empleando similaridad dinamica.

3.5 Sistema bifasico.

Para este etapa, la fisica de modelo de mezcla fue usada para modelar un flujo bifasico
disperso con numero de Reynolds altos en un tanque agitado. En este modelo, la fase
dispersa pueden ser burbujas, gotas de liquido o particulas sélidas, que se supone,

siempre viajan a una velocidad terminal.
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Este modelo se combindé con un dominio giratorio en malla mévil y se resolvio el
conjunto de las ecuaciones de Navier-Stokes (Ec. 16) para el momento de la mezcla.
La distribucion de presion se calcul6 a partir de una ecuacion de continuidad
promediada por mezcla y la velocidad de la fase dispersa se describi6 mediante un
modelo de deslizamiento.

La fraccion de volumen de la fase dispersa se rastre0 resolviendo una ecuaciéon de
transporte para la fraccion de volumen. Los efectos de la turbulencia se modelaron

utilizando el modelo k-¢ estandar de dos ecuaciones con restricciones de realizabilidad.

0j

Los términos de esta ecuacion de describen como:
p: Densidad (Kg/m?3).

9I: Variacion de la difusién en el tiempo (m?/s).
ot

(j - V): Gradiente de flujo difusivo (m?/s).

pad: Densidad de la fase dispersa (Kg/m3).

pc: Densidad de la fase continua (Kg/m?3).

(Jsiip - V): Gradiente de flujo difusivo en el deslizamiento (m?/s).

K y F: Componentes de turbulencia.

Km y Fm: componentes de turbulencia de la mezcla.

pg: fuerza de gravedad.

En este sistema la densidad y la viscosidad estan reportados en la Tabla 5, las
propiedades de la biomasa fueron obtenidas de manera experimental por Sangaré et
al. (2021).

Tabla 5. Parametros experimentales (Sangaré et al., 2021).

Especie | Densidad |Viscosidad
Agua | 1000 kg/m®| 0.001 cp
Biomasa| 1547 kg/m3| 0.0015 cp
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3.5.1 Sistema a escala laboratorio.

En esta etapa es importante establecer la relacion biomasa-agua, esto influira de forma
significativa con el tiempo de mezclado, en este caso se uso la relacion 1/10, es decir
10% de biomasa y 90% de agua (Figura 15).

Agua

Biomasa |_ h‘___.:];_:

Figura 15. Sistema bifasico a escala laboratorio biomasa- agua (1/10)

Una vez obtenida la simulacién del sistema bifasico, se logré determinar el tiempo de
mezclado, el cual indica la homogeneizacion de la composicion de la fase dispersa.
Cabe recalcar que la simulacion a escala laboratorio se hizo para compararla con el

sistema escalado y analizar cuantitativamente la variacion del tiempo de mezclado.

3.5.2 Sistema escalado.

De igual forma que el sistema a escala laboratorio se usé la relacién de biomasa/agua

en 1/10, es decir 90% de agua y 10% de biomasa (Figura 16).

40



Figura 16. Sistema bifasico escalado biomasa- agua (1/10)

Se espera que el tiempo de mezclado aumente de forma considerable debido al
escalamiento, lo importante es saber de cuanto sera ese aumento ya que de esto
dependera el rendimiento del proceso.

El régimen debe ser turbulento, y esto se garantizé en la etapa de la hidrodinamica de

los sistemas escalados.
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4. Resultados

En este capitulo se presentan los resultados y analisis de las simulaciones. Estos
resultados mostraran los datos del escalamiento de la carbonizacion hidrotérmica.
Destacando el andlisis estadistico y las variables que influyen en el proceso, asi como
el comportamiento de un sistema bifasico.

Mediante las simulaciones planteadas en el estudio, se espera obtener los resultados

gue permitan realizar el escalamiento del proceso.

4.1 Hidrodinamica.

Se llevaron a cabo las simulaciones como se me mencion6 en la metodologia variando
la velocidad de rotacién del sistema y asi elegir una velocidad adecuada que cumpla
con que el sistema este en un régimen turbulento. En la Figura 27 se muestra la
hidrodindmica a las diferentes velocidades de rotacién (100 a 700 revoluciones por

minuto).

100 rpm 400 rpm

Figura 17. Diferentes velocidades de agitacion dentro del reactor de tanque agitado a escala

laboratorio.

Para calcular el nimero de Reynolds en los sistemas de tanque agitado se empledé la
Ec. 1. En la Tabla 6 se reporta cada valor de numeros de Reynolds a las diferentes
velocidades. Los resultados se validan con los resultados de Sangaré et al., 2021, el

cual valido la herramienta usada para las simulaciones.

42



Tabla 6. NUmero de Reynolds a diferentes velocidades de agitacion.

Velocidad | Reynolds
100 rpm 2041
200 rpm 4083
300 rpm 6125
400 rpm 8167
500 rpm 10208
600 rpm 12250
700 rpm 14292

Con base en la Figura 18, se pudo clasificar el régimen de cada sistema. En la tabla
se observa que a partir de una velocidad de rotacion 500 rpm se asegura el régimen
turbulento. Por lo tanto, esta velocidad de agitacion es aceptable para continuar con el

estudio.

4.2 Disefio de experimentos.

4.2.1 Hidrodinamica del sistema escalado.

La metodologia empleada para el sistema a escala laboratorio fue utilizada para
determinar la hidrodinamica de los sistemas escalados. Asi, se realizaron las 17
simulaciones del disefio de experimentos y se calculé el nUumero de Reynolds para
cada sistema mediante la Ec. 1.

En la Figura 18 se muestran los perfiles de velocidad de las primeras 17 simulaciones
planteadas en el disefio de experimentos. Cabe sefialar que las simulaciones 15, 16 y
17 son réplicas de una misma configuracion de simulacion, las réplicas son de utilidad
para verificar la linealidad del modelo del disefio, ademas no afectaran las
estimaciones usuales de los efectos del disefio, estas simulaciones corresponden a
puntos centrales, las réplicas muestran resultados diferentes a pesar de tener las
mismas especificaciones por lo que sélo se muestra una simulacion en la Figura 28.

Ademas, la Tabla 7 muestra el valor del nimero de Reynolds en cada sistema.
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Se observa que las simulaciones que se realizaron con un diametro de agitador mas
pequefio muestran los menores valores de velocidad, en las regiones cercanas al
agitador, en comparacion con las otras simulaciones.

Esto se confirma a partir de los valores de numero de Reynolds (Tabla 7), ya que las
simulaciones 1, 5y 11 estan en un régimen transitorio.

Entonces, desde esta etapa se establece de manera cualitativa que los sistemas 4, 8
y 12 pueden tener probablemente los mejores pardmetros de homogeneidad para el

sistema bifasico.

0.7

0.5

v

0.4

9 10
n 12 13 14 15

Figura 18. Velocidades de las diferentes configuraciones del sistema escalado.
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Tabla 7. Niumero de Reynolds de las diferentes configuraciones del sistema escalado

Simulacion | Reynolds | Régimen
1 7137 Transicion
2 11330 | Turbulento
3 28550 | Turbulento
4 45320 | Turbulento
5 7137 Transicion
6 11330 | Turbulento
7 28550 | Turbulento
8 45320 | Turbulento
9 12785 | Turbulento

10 28689 | Turbulento
11 4103 Transicion
12 53187 | Turbulento
13 20776 | Turbulento
14 20776 | Turbulento
15 20776 | Turbulento
16 20776 | Turbulento
17 20776 | Turbulento

4.2.2 Dispersion de la velocidad.

Usando las Ec. 6 y 7 se calcul6 la velocidad promedio dentro del tanque y la dispersion
de la velocidad del sistema a escala laboratorio. El valor de la dispersién fue de 34.7%.
Como se discutié anteriormente un valor pequefio de dispersion indica una mejor
homogeneidad del sistema, este valor debe ser lo mas cercano a un 0% pequefio ya
que asi se asegura una buena homogeneidad de la mezcla

Para evaluar la homogeneidad en cada una de las 17 diferentes configuraciones se
usaron las mismas ecuaciones que a escala laboratorio, en la Tabla 8 se reporta cada

valor obtenido.

45



Tabla 8. Valores de la dispersion de la velocidad.

Simulacion | Dispersion (%)
1 92.05
2 92.03
3 85.18
4 85.46
5 91.70
6 90.66
7 84.93
8 85.23
9 89.15
10 88.36
11 95.83
12 82.81
13 88.47
14 86.86
15 88.60
16 88.58
17 88.63

Con estos resultados se confirma que las simulaciones con el diametro de agitador
mas pequefio y con una velocidad de agitacion menor en comparacion con otras
simulaciones presentan una mayor dispersion.

En las simulaciones 1, 5y 11 presentan dispersiones mayores en comparacion al resto
y estas mismas simulaciones presentaron un numero de Reynolds en régimen
transitorio. Por ello, estos resultados son consistentes. Sin embargo, esto no significa
que la mezcla no lograra una buena homogeneidad, si no que la agitacién no es la
adecuada y no asegura una velocidad constante dentro del dominio. En cambio, las
simulaciones con un diametro de agitador mas grande y una velocidad de agitacion
mas grande (simulaciones 4, 8 y 12) presentan una menor dispersion en comparacion
con las demas. Esto significa que el efecto de la agitacion esta llegando a zonas mas

alejadas del agitador, lo que garantiza que haya mezclado en esas zonas del tanque.
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4.2.3 Tiempo de mezclado.

Siguiendo la metodologia, el tiempo de mezclado se determiné empleando la inyeccion
virtual del trazador. En la Figura 19 se observa de manera gréfica la evolucién de la
concentracion del trazador en funcion del tiempo para el sistema a escala laboratorio.
Como se observa, se lleg6 a una concentracion constante en aproximadamente 8 s. A
partir de este tiempo, la concentracién es constante y se puede considerar que el

sistema esta completamente mezclado.
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Figura 19. Perfil de concentracion del trazador (cloruro de sodio) en el sistema a escala laboratorio.

El tiempo de mezclado se puede determinar de forma aproximada a partir de la
observacion de la grafica de evolucion de la concentracion en el punto de control. Sin
embargo, a fin de determinar un parametro cuantitativo, que sirva para la comparacion
de los tiempos de mezclado, se propuso un método matematico.

Este consiste en determinar el tiempo en el que desaparecen los cambios de signo en
la pendiente de la tangente a la curva. Es decir, el tiempo en que desaparecen las
oscilaciones de la curva y se obtiene un valor constante de la concentracion.

Asi, se determino que para el reactor de tanque agitado a escala laboratorio el tiempo

de mezclado estimado es de 9.2 s.
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Siguiendo el mismo analisis que a nivel laboratorio, se determinaron los tiempos de
mezclado de cada configuracion. En la Tabla 9, se reportan los tiempos de mezclado
en cada una de las 17 simulaciones del disefio de experimentos.

Tabla 9. Valores del tiempo de mezclado

Simulacion| Tiempo de mezclado (s)
1 56.6
2 68.8
3 24.3
4 18.6
5 69.1
6 42.7
7 24.7
8 16.7
9 54.5
10 30.1
11 76.9
12 17.7
13 38.0
14 23.1
15 37.2
16 37.5
17 37.3

Las simulaciones 1, 4 y 11 presentan tiempos de mezclado por encima de los 55
segundos, que en comparacion con las simulaciones 4, 8 y 12, que tienen tiempos
menores a los 20 segundos, son considerados tiempos altos, ademas de tener una
dispersiéon superior al 91%, la cual es considerada elevada en comparacién con las
simulaciones 4, 8 y 12, donde la dispersion esta por debajo del 86%.

Bajo estos parametros se concluye cuales simulaciones son las mas adecuadas para
llevar a cabo la agitacion del sistema bifasico.

En la Figura 20, se muestra la grafica del perfil de concentracion de la simulacion 12,
una de las configuraciones que se perfila para ser la mas adecuada para realizar el

sistema bifasico.
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Figura 20. Perfil de concentracion del trazador (cloruro de sodio) en el sistema escalado

(Configuraciéon namero 12).

4.2.4 Modelo predictivo.

Con base en el disefio de experimentos planteado y teniendo los valores de las
respuesta, se realizé el andlisis estadistico. Este andlisis nos permitié establecer un
modelo para predecir la dispersion de la velocidad y el tiempo de mezclado. En las
Tablas 10 y 11 se reportan los factores en variables reales y codificadas y las
respuestas obtenido.
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Tabla 10. Coeficientes codificados y respuestas.

Simulaciones x1 X2 x3 yl y2
1 -1 -1 -1 56.6 92.05
2 1 -1 -1 68.8 92.03
3 -1 1 -1 24.3 85.18
4 1 1 -1 18.6 85.46
5 -1 -1 1 69.1 91.70
6 1 -1 1 42.7 90.66
7 -1 1 1 24.7 84.93
8 1 1 1 16.7 85.23
9 1.68 0 0 54.5 89.15
10 -1.68 0 0 30.1 88.36
11 0 1.68 0 76.9 95.83
12 0 -1.68 0 17.7 82.81
13 0 0 1.68 38 88.47
14 0 0 -1.68 23.1 86.86
15 0 0 0 37.2 88.60
16 0 0 0 37.5 88.58
17 0 0 0 37.3 88.63

Tabla 11. Coeficientes no codificados y respuestas.

Simulaciones x1 X2 x3 yl y2
1 299 (a/6) *A | (1/6) *A 56.6 92.05
2 475 (1/6) *A | (1/6)*A | 68.8 92.03
3 299 (a/3) *A | (1/6) *A 24.3 85.18
4 475 (a/3) *A | (1/6) *A 18.6 85.46
5 299 (a/6) *A | (1/2) *A 69.1 91.70
6 475 (a/6) *A | (1/2) *A 42.7 90.66
7 299 (a/3) *A | (1/2) *A 24.7 84.93
8 475 (a/3) *A | (1/2) *A 16.7 85.23
9 238 a/4)*A | (1/3) *A 54.5 89.15
10 534 (1/14)*A | (1/3)*A | 30.1 88.36
11 387 (1/10) *A | (1/3) *A 76.9 95.83
12 387 (a/2.5) *A | (1/3) *A 17.7 82.81
13 387 (a/4) *A | (1/18) *A 38.0 88.47
14 387 (1/4) *A | (1/1.5) *A 23.1 86.86
15 387 (1/14)*A | (1/3)*A | 37.2 88.60
16 387 (a/4) *A | (1/3) *A 37.5 88.58
17 387 (1/4) *A | (1/3) *A 37.3 88.63
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En las Tabla 12 y 13 se reportan la significancia que tendran los factores para el
modelo obtenido.

Los modelos fueron reducidos eliminando los coeficientes no significativos
estadisticamente. Para esto, se establecié una hipétesis nula de que los factores
tenian una influencia sobre las respuestas, con los valores de P, que para rechazar la
hipotesis nula tiene que ser menor al valor de la significancia establecido en a = 0.05,
por lo que los factores y las interacciones de los factores con un valor de P seran las

variables con significancia en las respuestas.

Tabla 12. Significancia de los factores para el tiempo de mezclado y:

Tiempo de mezclado
Coeficiente| Error estandar P Coeficiente Int
Constante 37.51 3.3 2.02 x 10”7 7.26
X1 -5.04 2.06 0.03 4.54
X2 -18.48 2.06 2.24 x 10 4.54
X3 -2.94 2.06 0.18 4.54
X22 3.87 2.17 0.1 4.77
X3? -2.04 2.17 0.36 4.77

Tabla 13. Significancia de los factores para la dispersién de la velocidad y»

Dispersion de la velocidad
Coeficiente| Error estandar P Coeficiente Int
Constante 88.59 0.23 4.6 x1024 0.5
X1 -0.13 0.14 0.37 0.31
X2 -3.4 0.14 7x 10 0.31
X3 -0.35 0.14 0.03 0.31
X2? 0.22 0.15 0.16 0.33
X3? -0.35 0.15 0.037 0.33

El diametro del agitador segun los valores de P en ambas respuestas tiene una gran
influencia en el proceso, esto era esperado ya que con un diametro mas grande el
rendimiento aumentaria, pero no se sabria cuanto, ni tampoco el tamafo del diametro

mas adecuado.
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En cuestion de otros factores, en el tiempo de mezclado, la velocidad de agitacion tiene
significancia, pero la posicion del agitador y la interaccion de la posicion del agitador
no la tienen, en comparacion con la dispersion de velocidad donde la velocidad de
agitacion no tiene una significancia en la respuesta pero la posicion del agitador y su
interaccion si la tiene.

Esto puede deberse a que la velocidad de agitacion en el tiempo de mezclado trabaja
con gradientes de concentracién, por lo que una velocidad adecuada influye de manera
significativa para realizar el mezclado. Para la dispersion de la velocidad, estudia la
homogenizacion de la velocidad por lo que con un posicion mas cercana al centro o
alejada influye en la distribucién de la velocidad dentro del reactor, mientras el agitador
este cerca del fondo del tanque, en las zonas en la parte superior de este, que serian
las méas alejadas, los valores de velocidad tendrian mas variaciébn que en la parte
inferior, afectando a la homogenizacion del sistema.

Las Ec.17 y 18 presentan los modelos de segundo grado obtenidos a partir del disefio

de experimentos. Estas ecuaciones estan establecidas en variables codificadas (-1,

+1).

y1 = 37.51 — 5.04x1 — 18.48x2 17)
y2 = 88.59 — 3.48x2 — 0.35x3 — 0.35x3 (18)
Donde:

y1: tiempo de mezclado (s).

y2: dispersion de la velocidad (%6).

x1: velocidad de agitacion (rpm).

x2: didmetro del agitador (m).

x3. posicion del agitador en el tanque (m).

En el caso del modelo y: el coeficiente de correlacion R? es de 0.90 y del modelo y2 de
0.98, esto permite concluir que el modelo obtenido de yitiene un ajuste adecuado, ya
gue el coeficiente de correlacion se acerca al valor de 0.9, y para el modelo de y2 tiene

un buen ajuste ya que su valor es superior a 0.9.
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En cuanto al valor de Q?, que indica la predictibilidad del modelo podemos decir que
el modelo de yi1 es util, aunque el valor es inferior a 0.8, pero en general se puede
considerar un modelo adecuado. En cambio, para el modelo y2 el valor es superior a
0.8, por lo que el modelo predice de manera correcta teniendo una reproductibilidad
eficiente y al mismo tiempo confirmar la validez del modelo.

En las Figuras 21y 22, se muestran las gréficas de paridad para las respuesta y1 y yo.
Estas graficas contrastan los valores predichos por el modelo y los valores obtenidos
directamente en las simulaciones. Idealmente los puntos deberian encontrarse en una
recta de pendiente igual a uno. Como podemos ver, los resultados muestran una
adecuada predictibilidad para y1 y una muy buena predictibilidad para y2. Sin embargo,
cabe resaltar que en el caso de yila predictibilidad mejora para los valores bajos de
y1 (<40 s). Esto es importante, ya que estos valores corresponden a la region de mayor

interés para el estudio, es decir, los valores mas pequefos del tiempo de mezclado.
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Figura 21. Grafica de observados vs predichos de y;
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En el modelo de yila desviacion se incrementa a medida que se incrementa el valor
de la respuesta, pero en respuestas donde el valor es mas pequefio la predictibilidad
mejora. En el modelo y2los datos comprueban los valores de R?, R? ajustada, no hay
una desviacion importante conforme avance la respuesta. Al contrario que en la
respuesta del tiempo de mezclado, la respuesta y2, el porcentaje de la dispersién de
la velocidad, los valores no presentan una variacion significativa. En efecto, la variacion
de esta respuesta va del 82.81% al 95.83%.

En la Figura 23 se reportan las graficas del anélisis ANOVA. En el primer modelo, que
corresponde a yi, la primer barra de regresion se compara con la desviacion estandar
de los residuos y con su nivel de confianza, en este caso la primera barra debe ser
superior a las barras de la desviacion estandar. En este caso, esto se cumple.

Mas aun, en el caso del modelo de y2 esta diferencia es ain mas notable. Cabe sefalar
que el grafico ANOVA arroja la misma informacién que el R? ajustado, por lo que
confirmamos que los modelos obtenidos son modelos buenos con una buena
predictibilidad.
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Figura 23. Gréaficas ANOVA.

En la Figura 24 se muestra la validacion para cada modelo, recordando que si la barra

de validez del modelo es superior a 0.25 el modelo es valido.
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Figura 24. Validacion del modelo.
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Donde:

Barra verde: R?

Barra azul: Q?

Barra amarilla: validez del modelo

Barra gris: reproductibilidad

En ambos modelos la barra amarilla es superior al 0.25, esto nos dice que ambos
modelos son validos.

Por ultimo, con las graficas de superficie de respuesta (Figuras 25y 26), podemos ver
y/o establecer los valores de respuesta y condiciones operativas deseables.
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Figura 25. Grafica de superficie de respuesta y:
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Figura 26. Grafica de superficie de respuesta y:

Estas graficas muestran que tanto el tiempo de mezclado como la dispersion de la
velocidad son principalmente influidas por el didmetro del agitador, en la regién de
estudio. Asimismo, la influencia de la posicion del agitador es limitada.

En este sentido podria concluirse que para mejorar el mezclado debe utilizarse el
mayor diametro del agitador sin importar la posicién del agitador.

Ademas, se observa que el sistema no presenta un 6ptimo matematico en la regién
estudiada. Cabe sefialar que el diametro del agitador esta en funcién directa con la
potencia consumida y que esta funcionalidad es exponencial. Por ello, un elevado valor
del diametro podria implicar un consumo de energia excesivo. En la siguiente seccién

se analiza este parametro en funcion de las variables estudiadas.
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4.3 Potencia suministrada al sistema.

Un parametro importante de los sistemas agitados es la potencia consumida. Para
analizar este parametro, se grafico en funcion de la velocidad de agitacion y el diametro
del agitador (Figura 37).

Como podemos ver, a mayor velocidad de agitaciéon y mayor diametro, la potencia por
unidad de volumen se incrementa. Mas aun, se observa que este incremento es
exponencial. De acuerdo con lo reportado en la literatura, una potencia adecuada para
dispersiones de gas en liquido, contacto liquido-liquido y cuestiones de transferencia
de calor en tanques es del orden de 600 W/m?2 (Coulson et al., 1990). Por ello, la Figura
27 debe utilizarse en conjunto con las superficies de respuesta de las variables y1y y2
para determinar las regiones adecuadas, considerando tanto la calidad del mezclado
como la energia consumida por el sistema de agitacion.

Estos resultados fueron empleados para establecer las condiciones de simulacion del

sistema bifasico, que corresponde a la ultima parte de este estudio.
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Figura 27. Grafica de superficie de respuesta de potencia suministrada.
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4.4 Sistema bifasico.

4.4.1 Escala laboratorio.

Siguiendo la metodologia, se hizo el analisis del sistema bifasico (Figura 28).
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Figura 28. Mezcla bifasica biomasa- agua (1/10) al tiempo 0 segundos.
En la Figura 29, se observa visualmente como se va llevando a cabo el mezclado y en
la Figura 30, como la fraccion de la fase dispersa (biomasa) va disminuyendo con

respecto del tiempo en el punto de control, lo que corresponde a la homogeneizacion
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Figura 29. Avance de mezclado a través del tiempo.

del sistema.
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Figura 30. Avance de la fraccion de la fase dispersa a través tiempo.

A partir de la Figura 30, se puede determinar el tiempo de mezclado del sistema
bifasico. El cual fue establecido mediante inspeccién grafica y podemos decir que se

encuentra alrededor de los 5 s.

4.4.2 Sistema escalado.

Una vez teniendo desarrollado el modelo del disefio de experimentos, de las diferentes
configuraciones y basandose las respuestas de las variables de interés. Se seleccioné
la configuracion mas adecuada para llevar a cabo la mezcla bifasica.

Esta configuracion fue la simulacién 12 (Figura 31), y en la Tabla 14 se reporta las
caracteristicas del sistema.
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Figura 31. Configuracion de la simulacion 12.

Tabla 14. Caracteristicas de la simulacion 12.

Velocidad de agitacion 386 rpm
Didmetro del agitador (1/2.6) *A
Posicion del agitador (1/3) *A

Asi como en el analisis a escala laboratorio, usando el modelo de mezcla, se simulo el
proceso bifasico. La relacién de biomasa-agua fue de 1:10, es decir, se tiene 10% de
biomasa y 90% de agua en el volumen del tanque, en la Figura 32 se muestra el estado
inicial del sistema.
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Figura 32. Sistema escalado en tiempo 0 s, con relacion 1:10 (biomasa-agua).
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En la Figura 33, se observa visualmente como se va llevando a cabo el mezclado y en
la Figura 34, como la fraccion de la fase dispersa (biomasa) va disminuyendo con
respecto del tiempo.

12s 40 s 80s 180 s

Figura 33. Avance de mezclado del sistema escalado a través del tiempo.
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Figura 34. Avance de la fraccion de la fase dispersa en el sistema escalado a través tiempo.

Se puede concluir que a esta escala el tiempo de mezclado bifasico en la configuracién
seleccionada oscila alrededor de los 360 segundos (6 minutos).

Esto nos indica que el escalamiento influye de una manera significativa en el tiempo
de mezclado, ya que pasamos de 5 segundos a escala laboratorio de 200 ml a 360

segundos a un sistema escalado de 5 L.

62



Conclusiones y discusién

En el trabajo presentado se propuso una estrategia de escalamiento para el proceso
de carbonizacion hidrotérmica. En donde, mediante la simulaciéon de dinamica de
fluidos computacional fue posible caracterizar el sistema a escala laboratorio y el
sistema escalado. El analisis de los resultados obtenidos permitio determinar el valor
de la velocidad de agitacion que garantiza un flujo en régimen turbulento y asi tener
una buena calidad de mezclado. Cabe recalcar que la herramienta fue validada
previamente y los resultados obtenidos son congruentes.

En el escalamiento del tanque agitado, no fue necesario mantener la misma geometria,
variando el fondo del tanque. Empleando como criterio la similaridad dinamica, donde
se mantuvo la potencia por unidad de volumen constante. Esto para mantener
velocidades promedios similares, asi como confirmar que también el sistema escalado
se encuentre en régimen turbulento. Cabe mencionar que esta hipétesis es correcta,
ya que, debido a la construccién del nuevo sistema, se confirmé que bajo ciertas
configuracion el numero de Reynolds fue mayor en comparacion con el sistema a
escala laboratorio.

Cabe sefialar que simular un sistema bifasico en sistemas rotatorios es una tarea
compleja. Por ello, se propuso el uso de un diseiio de experimentos en un sistema
monofasico para determinar los mejores parametros de agitacion y una vez
determinados aplicarlos para la simulacién bifasica. Esto, para reducir la exigencia
computacional.

En cuestion del disefio de experimentos, se obtuvieron dos modelos predictivos para
las respuestas que determinan la calidad del mezclado. El analisis estadistico muestra
una buena predictibilidad de los modelos y se obtuvo una influencia importante del
diametro del agitador sobre la calidad del mezclado. Obteniendo los mejores
resultados para el mayor diametro del agitador. Sin embargo, en el caso de la posicion,
no se tuvo una influencia importante en el rango estudiado. Estos resultados, aunados
al célculo de la potencia por unidad de volumen, permiten determinar las regiones mas

adecuadas para los parametros de agitacion.
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Estos resultados fueron utilizados para establecer las condiciones de agitacion para el
sistema bifasico, que es el objetivo de interés en la carbonizacién hidrotérmica.

A partir de las simulaciones bifasicas realizadas se pudo estimar el incremento en el
tiempo de mezclado en las dos escalas utilizadas. El incremento de tiempo es muy
importante, ya que paso de 5 s para el reactor de 200 mL a 360 s en el caso del reactor
de 5 L. Este resultado muestra que durante el escalamiento es imposible mantener la
misma calidad de mezclado, Esto tendr4 un efecto muy importante durante el
desarrollo de las reacciones. En particular, en se espera una disminucion importante
del rendimiento de la reaccion. Esta es la perspectiva mas importante de este trabajo

y sera abordado en una investigacion ulterior.
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