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ABSTRACT

A Two-Zone Mathematical model for heat transfer in fixed beds (Two Zones Model) is proposed in this work. According to the model,
the bed is divided in two zones: the first region -adjacent to the wall- plays an important role in the heat transfer process and the
second one -the bulk zone- allows the heat to be transported from and to the center of the tube. An appropriate methodology for
the estimation of the model parameters, based on the application of Computational Fluid-Dynamics, is developed here.

Specifically, the total heat flux at the tube wall is calculated with the aim of evaluating the heat transfer coefficient at the wall,
hw. This coefficient could be later correlated with geometrical and operating conditions in the bed. The CFD technique used, in this
way, replaces well the information based on experimental work, and constitutes a useful tool for obtaining precise information
dealing with the bed behavior.

In this work, the case of low-conductivity solid particles, which is strictly the analogous case of mass transfer process, is dealt with.
Operation conditions of steam reforming of natural gas were adopted in calculations. The software used for CFD is Fluent 6.2.16
(Computational Fluid Dynamics Software) assisted in the mesh generation by the use of the software Gambit 2.2.30.

Results obtained for spherical particle beds are presented and compared with previous contributions reported in the literature.

Key-words: Computational Fluid-Dynamics, Fixed Bed, Two-Zone Model, Heat Transfer

RESUMEN

En este trabajo se presenta un modelo matemdatico para la representacién de la transferencia de calor en lechos fijos denominado
Modelo de Dos Zonas, en el cual se divide al lecho en una zona adyacente a la pared del tubo y una zona central. Se desarrolla
una metodologia para la determinacién apropiada de los pardmetros propios del modelo mediante la utilizacién de Fluidodindmica
Computacional.

En esta etapa del estudio se determina el flujo de calor sobre la pared de tubo, con el fin de obtener uno de los pardmetros del
modelo: el coeficiente de transferencia de calor sobre la pared. Poseriormente, se correlacionard con las condiciones geométricas y
operativas del lecho. La CFD reemplaza, de esta forma, a la realizacién de experiencias especificas y se utiliza como herramienta
para la generacién de informacién de alta precision.

Se analiza el caso de un sdélido de baja conductividad, lo que corresponde por analogia al caso de transferencia de materia
equivalente y se utilizan condiciones operativas correspondientes al proceso de reformado de gas natural con vapor de agua. El
software utilizado es el programa Fluent 6.2.16 (Computational Fluid Dynamics Software) y la malla para el cdlculo se genera
mediante el programa Gambit 2.2.30.

Se presentan resultados obtenidos para lechos rellenos con particulas esféricas y se comparan los resultados obtenidos con
informacién existente en bibliografia.

Palabras clave: Fluidodindmica Computacional, Lechos Fijos, Modelo de Dos Zonas, Transferencia de Calor.
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NOMENCLATURA

G flujo mésico, kg m 2 57!

G caudal mésico, kg 57!

hW coeficiente de transferencia de calor sobre la pared,
W m 2K

h, coeficiente de transferencia de calor entre las zonas
1y 2 del MDZ, W m K

k conductividad efectiva radial de la zona central (zona

2) del MDZ, W m K

h d
Nu = Ny =-—%"F , nimero de Nusselt sobre la pared,
w
kg
Q flujo de calor, Wm -
q caudal volumétrico de fluido, m® s

Rep - p\+]z,dp, numero de Reynolds en base al diémetro de particula,
T temperatura, K

v, componente z de la velocidad lineal del fluido, m s7/
Subindices

0 condicién del gas en la alimentacién

1 zona 1 del MDZ

2 zona 2 del MDZ

C zona central del MDZ (zona 2)

g gas

F seno del lecho

w referido a la pared de la celda

Simbolos griegos

p densidad del gas, kg m
u viscosidad del gas, kg m' s
INTRODUCCION

El reactor catalitico de lecho fijo (RLF) es, probablemente, el
equipo mds utilizado para el procesamiento de reacciones
quimicas en la industria de procesos. En consecuencia, la
simulacién apropiada del comportamiento de estas unidades
es un requerimiento permanente en la prdctica industrial y en
las actividades de investigacién y desarrollo.

La adecuada representacion de la transferencia de calor a fin
de cuantificar el transporte de energia térmica en el reactor
reviste fundamental importancia. No obstante, a pesar de
existir numerosos estudios reportados en la bibliografia (Berto
y Barreto, 1992; Nijemeisland y Dixon, 2001), no se ha
presentado aun la formulaciéon de un modelo dgil y eficiente
para representar el comportamiento térmico del lecho.

Recientemente se han dedicado considerables esfuerzos
basados en la utilizacién de la fluidodindmica
computacional (CFD) a elaborar herramientas predictivas que

permitan determinar los campos de velocidad, composicién
y temperatura en lechos fijos (Ranade, 2002; Nijemeisland y
Dixon, 2004, Guardo et al., 2006, Natarajan et al., 2005,
Livu y Peng, 2005). En general, se han adoptado dos enfoques
diferentes en la aplicacién de la CFD a estos sistemas. En
primer término, se pueden mencionar aquellos “modelos” que
representan el lecho como un medio poroso con pardmetros
efectivos para calor y materia (“lumped parameters appro-
ach”), y hacen uso de una “viscosidad efectiva” para obtener la
concordancia entre los perfiles de velocidad obtenidos por CFD
y los valores experimentales (Dixon y Nijemeisland, 2001). Ello
no constituye, salvo en lo estrictamente numérico, una apreciable
diferenciacién con los enfoques pseudo homogéneos cldsicos
de representacién de RLF.

Alternativamente, un segundo tipo de modelos reconoce la
complejidad del lecho sin simplificar su estructura. En este
caso la representacién geométrica y la generacién de la
malla constituyen aspectos de considerable dificultad en la
implementacién del modelo. Su resolucién numérica posterior
conduce a requerimientos de tiempo computacional muy ele-
vados, lo que en conjunto permite concluir que la utilizacidn
de la CFD en la simulacién microscépica de RLF es de escasa
o nula factibilidad.

A pesar de lo expuesto en el parrafo precedente, la CFD cons-
tituye una valiosa herramienta para la obtencién de informa-
cién confiable sobre diversos aspectos del comportamiento del
RLF, esencialmente en la influencia de la estructura del mismo
sobre los procesos de transporte y reaccién quimica (Calis et al.,
2001, Romkers et al., 2003, Nijemeisland y Dixon, 2004).

Sobre la base descripta, el objetivo de este trabajo es mostrar
cémo la técnica CFD se utiliza para generar la informacién
requerida en la formulacién de un modelo de utilizacién répida
y agil (Modelo de Dos Zonas, MDZ) que ya ha sido presen-
tado por los autores para lechos fijos, particularmente para
régimen trickle-bed (Mariani et al.,, 2003) y también, con las
consideraciones particulares pertinentes, para la fase densa
de un lecho fluidizado (Mazza et al., 1997).

El énfasis de este trabajo serd puesto en la metodologia para
la obtencién de informacién requerida por el MDZ a partir de
la CFD vy, en particular, de la referida al proceso de transporte
de calor en el fluido sobre la pared del lecho, constituyendo
el primer paso en tal sentido.

Modelo de Dos Zonas para la representacion de la
transferencia de calor en reactores de lecho fijo

El Modelo de Dos Zonas puede describirse haciendo uso del
esquema presentado en la Fig. 1 (Mariani et al.,, 2003). El
lecho se divide en dos zonas, una inmediatamente adyacente
a la pared del tubo (zona “1”), de espesor dp/2 en el sentido
de la coordenada “y”, mds una zona central (zona “2”°) que
continda a la anterior hacia el seno del lecho. La pared de tubo
se ha identificado con la leyenda “pared” (sélo interesa la
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“zona 2, central”

Coordenacia y

Figura 1. Esquema de los elementos que componen el MDZ.

pared izquierda, por simetria radial). La zona central se
representa mediante una concepcidon pseudo-homogénea vy
continua, lo cual es consistente con el comportamiento del me-
dio de particulas en la regién alejada de la pared del tubo,
caracterizada por un perfil mds suave de temperatura y un
menor efecto “ordenador” del relleno que en la regién inme-
diatamente adyacente a la pared. Debe mencionarse que, si
bien en la Fig. 1 se han incluido como pardmetros térmicos del
MDZ los coeficientes h  y h , (coeficientes de transferencia de
calor sobre la pared y entre ambas zonas, respectivamente) la
formulacién permitiria considerar un enfoque heterogéneo, con-
forme a la mayor aproximacién a la realidad de la estructura
de lecho en esta zona (Barreto y Mazza, 1996), generada por
el efecto ordenador de la pared sobre el acomodamiento de
las particulas. En tal caso, si la situacién fisica lo demanda, se
tendrian campos de temperatura individuales para cada fase
(gas y sélido) y el correspondiente coeficiente de transferencia
de calor entre las mismas (Mazza, G, 1993). En este trabajo,
la situacién descripta no se considerard, por estar orientado
al andlisis del proceso de intercambio térmico sobre la pared
y destinado a la evaluacién de hw.

En consecuencia, los pardmetros térmicos que el modelo in-
troduce son: el coeficiente de transferencia de calor sobre la
pared, hw, la conductividad efectiva radial en zona 2, kC oY
el coeficiente de transferencia de calor entre las zonas “1” y
“27, h12' Adicionalmente, aunque no es pardmetro térmico, se
tendrd el caudal volumétrico que circula por zona 1, q,.

El flujo de calor sobre la pared del tubo puede expresarse en

términos del coeficiente de transferencia sobre la pared, h 'y
la diferencia de temperaturas (T, —T,) como:

O=h,(T -T) (1

donde T es la temperatura de mezclado de taza de la regién
1 del MDZ.
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En este trabajo se presentan resultados obtenidos para el
coeficiente de transferencia de calor sobre la pared, hw,
y el mismo constituye el inicio de un conjunto de estudios
utilizando CFD, para la determinacion completa de los pa-
rdmetros involucrados.

En relacién a la continuacion de la determinacién de los
pardametros del MDZ, es importante remarcar que se debe
adoptar una definicién para la temperatura T, que correspon-
de a la temperatura de la zona central pero en la frontera
con la zona adyacente a la pared. Para dicha temperatura
puede adoptarse una concepcién similar a la que definio T,
utilizando un espesor diferente en el sentido del eje “y”. Sin
embargo, dicho espesor es, en principio, un valor que puede
discutirse. Sobre la frontera entre las dos regiones (“1” y
“2"), el flujo de calor puede escribirse como

Ke e v =hy (Tl|y=d),s.1 _Tl) (2)

donde aparece el coeficiente de transferencia entre las re-
giones y la conductividad efectiva radial en la zona central. A
fin de evaluar esta Ultima, una alternativa seria asistirse de la
resolucién de un modelo bidimensional en la regién central y
comparar los perfiles con los obtenidos en el cdleulo por CFD.
De esa comparacién se ajustaria el valor de la conductividad
efectiva en zona central. Como se ha sefialado, este trabajo
se restringird a la determinacion del coeficiente h .

Metodologia

El soporte utilizado es el programa Fluent 6.2.16 (Compu-
tacional Fluid Dynamics Software) que se asiste del programa
Gambit 2.2.30 para la generacién de la malla que regird
luego en la aplicacién del método de volimenes finitos,
especificamente, en el Programa Fluent.

El estudio del sistema requiere, secuencialmente, de la adopcidn
de esquemas estructurales (geométricos) para el lecho y de
una alternativa de resolucién especifica por CFD.

En primer lugar, en lo referente a la estructura, se adoptd
un lecho conformado por particulas esféricas de didmetro dp,
dispuestas en un arreglo rombohédrico (Fig. 2). Se utilizé una
geometria conformada por placas paralelas (secciones de flujo)
en lugar de un conducto circular. Esta configuracién es apropia-
dasi el radio de tubo es suficientemente mayor que el didmetro
de particula utilizado. En cuanto a la operacién del lecho, este
trabajo se acotard al estudio del comportamiento del fluido,
lo cual corresponde, estrictamente, al caso de un sélido de
baja conductividad (en rigor nula), o, por analogia, al caso
equivalente de transferencia de materia. También representa
estrictamente el caso de transporte convectivo dominante (altos
Re, como en la situacién de reformado de gas natural).
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Con respecto a la resolucién por CFD, la aplicacién de la
misma en estado estacionario puede hacerse, en principio,
con el programa Fluent por dos vias diferentes que debieron
analizarse separadamente y que se discuten en el apartado
siguiente.

El cdlculo de la temperatura de mezclado de taza, T, y del
caudal a través de la region 1, q,, se realizé a partir de las
expresiones siguientes:

_[T v, dlr
A (3)
Jv: dl’

14

1

siendo V| el volumen de la celda unitaria, limitada por dp/2

J"; dl’

en la direccién “y”,
G (4)

4, = L

donde L, es la longitud de la celda unitaria en la direccién
axial (z)

En este trabajo se presentan resultados obtenidos para el
coeficiente de transferencia de calor sobre la pared, h , y
constituye el inicio de un conjunto de estudios, utilizando CFD,
para la definicion completa de los pardmetros involucrados.

Andlisis con celdas de profundidad variable (en
la direccion del flujo de gas) vs. aplicacion de
fronteras periddicas.

Celdas de profundidad variable

El andlisis con celdas de profundidad variable puede expli-
carse con la ayuda de la Fig. 3. Se conformé un lecho de
particulas sélidas posicionadas de acuerdo al arreglo espacial
mencionado entre dos paredes de temperaturas diferentes,
T, yT,, Através del lecho se hizo fluir una corriente de gas
(aire) que ingresé a temperatura Tgo y caudal mésico G_. En
la direccién “x”, la celda se construyd con un espesor de dos
particulas.

Las figuras corresponden a dos situaciones sucesivas donde se
ha incrementado el nimero de particulas en la direccion del
flujo de gas (z) y han sido extraidas de salidas del programa
Fluent. Las secciones del cuadrado en rojo (plano de salida
de gas) y azul (plano de entrada) en ambas celdas de la fig.
3 son coincidentes, pero las zonas de calma de flujo difieren
porque dependen de la cantidad de particulas de la celda en la
direccion z. Esta modalidad requiere establecer las condiciones
de frontera. Se utilizaron las siguientes:

@ »

¥, t ez v t vz

Figura 3. Visualizacién de celdas de profundidad variable

e Temperatura y velocidad del fluido constante en la
superficie de entrada , T=727 K,
v,=0.75ms’

e Temperatura constante en las paredes horizontales
(superior e inferior), T =963 K

e  Presidon manométrica en la superficie de salida (plano
en z = L), P=0 (referida a la presién de operacién
P=25MPa)=P,  (z=L)=2.5 MPa

e Enlas paredes y sobre las esferas se cumple la condi-
cién de velocidad nula.

Se estudid la respuesta del sistema variando la profundidad
del lecho en la direccidn del flujo de gas, respetando el arre-
glo rombohédrico, con la expectativa de hallar que tanto las
variables fluidodindmicas (velocidad de gas, caida de presién
entre la entrada y la salida) como térmicas (temperatura, flu-
jo de calor) presentaran un comportamiento que evidenciase
la obtenciéon del estado estacionario en tiempos de cémputo
razonables. En todos los casos se utilizaron dos estratos de
particulas en la direccién y (entre los planos de temperatura
predeterminada).

Se comenzé trabajando con una profundidad de 4 particulas
(en la direccién z, 16 particulas totales en la celda), incre-
mentando la misma hasta 8 particulas en la direccion z (32
particulas totales en la celda).

La convergencia en estos casos se obtiene, luego de superadas
72 horas de cdlculo y también tiempos mayores, dependiendo
de la profundidad del lecho. Las condiciones operativas en el
cdleulo corresponden, aproximadamente, a las temperaturas
y caudal mésico del proceso de reformado de gas natural con
vapor de agug, en el cual la transferencia de calor desempefia
un rol fundamental, dada la endotermicidad global del sistema
de reacciones involucrado. La Tabla | resume las condiciones
utilizadas en el cdleulo.

La Fig. 4 muestra los resultados de la componente z de la veloci-
dad (v, enla Fig. 4a) y temperatura del gas (Fig. 4b) para los
cdleulos sobre el sistema de 8 particulas en la direccién z. Las
diferentes curvas, corresponden a los perfiles de velocidad v, y
temperatura, obtenidos para el lugar geométrico de los puntos
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Tabla I. Condiciones operativas del proceso de Reformado de
Gas Natural utilizadas en los calculos

Temperatura de alunentacion [K] 727
Presion de ahmentacion [MPa] 2k
Temperatura de Pared [K] 963
Fluido aire
Diametro de particula [cm] 1

que definen cuatro rectas en la direccién “y” perpendiculares
al flujo de gas convenientemente espaciadas y seleccionadas
para que correspondan a posiciones donde es esperable la
periodicidad en las variables (posiciones geométricamente
equivalentes). La coordenada x seleccionada fue la misma en
todas las rectas.

x z1
o 22
+ 23 5
4 24 2
£
]
a3 '%
g x
¢ 8
% g a
' ix °
Vz T
(mis) §r =
g g +
2 '
X
Y 4
g
-1
0 0002 0004 0.006 0008 001 0012 0014 0016 0.018 0.02
Coordenada y (m)
Z Velocity Feb 19, 2007

FLUENT 6.2 (3d, segregated, rngke)

Figura 4a. Perfiles de velocidad v, en funci6n de la profundidad
del lecho (coordenada z). La curva Z1 corresponde a la
posicion de entrada al lecho.

x z1
o z2
+ 23
: 5 9.8e+02 .
9.5e402 + 3
9.3e+02 it
x
&
9e+02 o
,&‘éf
8.8e+02
— vt £3
Temperature — 85e+02 Jg £ F
K 3, 0
() 8.3e+02 ", f 5%

8e+02 %
At 7 ,:55?
a
7.8e+02 ;%%‘h L ; H
X

7.5e+02

7.3e+02
0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01 0.012 0.014 0.016 0.018 0.02

Coordenada y (m)

Feb 19, 2007

Static Temperature
FLUENT 6.2 (3d, segregated, rngke)

Figura 4b. Perfiles de Temperatura en funcién de la profundidad
del lecho (coordenada z). La curva Z1 corresponde a la
posicion de entrada al lecho.
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La forma asimétrica de las curvas (Figuras 4) responde a la
posicion de las esferas del segundo estrato (ubicadas conforme
al arreglo rombohédrico), que impide la coincidencia de los
puntos de contacto sobre ambos planos de temperatura fija.

En la bibliografia se ha reportado (Guardo et al., 2005) que
sistemas similares (aunque en el proceso de transferencia de
calor sélido-gas) alcanzan periodicidad luego de una pro-
fundidad de 2-3 particulas. En este caso, de la observacién
simultdnea de las curvas de las figuras 4a y 4b puede concluirse
que la condicién de periodicidad es précticamente alcanzada
en lo que se refiere al balance de cantidad de movimiento,
reflejéindose en las curvas coincidentes de v . Sin embargo, en
lo que hace al balance de calor, la condicién de periodicidad
no se obtiene para la cantidad de particulas mencionada. El
agregado de un mayor nimero de particulas en el sentido z
no resulta viable porque yaq, en las condiciones de las Figuras
4 el tiempo de cdmputo supera las 72 horas (dependiendo
de la densidad de la malla). De esta manera, para las con-
diciones operativas representativas de los casos de interés,
los resultados muestran que esta modalidad de cdlculo no es
viable sin cdlculo en paralelo.

La operacién del software Fluent requiere definir ciertas mag-
nitudes que se mencionardn posteriormente (aspectos comunes
a la segunda alternativa de cdlculo).

Fronteras Periédicas (FP)

En la modalidad de fronteras periédicas (3D) el sistema de
ecuaciones se resuelve por CFD en un volumen limitado por
dos planos perpendiculares al eje z en los que la estructura
del lecho presenta periodicidad en los valores de velocidad
y temperatura (eventualmente de composicién, en sistemas con
cambio de concentracién). Estos planos conformarén las fron-
teras periddicas. La utilizacién de FP se sustenta en detectar
estructuralmente las posiciones en el lecho de particulas donde
las variables deben adoptar valores periédicos y construir
la celda de periodicidad consecuentemente. La condicién de
periodicidad para la temperatura puede expresarse, con las
coordenadas definidas en la Fig. 5, como:

T,.-T)=aT, ., ~T) (5)

donde a es un coeficiente que se determina en la frontera de
ingreso a partir de un par de valores (X, y,) y no depende
de X ni de y posteriormente.

Estas dos fronteras reemplazan a las condiciones iniciales y
finales del enfoque precedente, y su utilizacién reduce nota-
blemente el tiempo de cdlculo, garantizando la obtencién de
la convergencia. La Fig. 5 muestra una celda de cdlculo con
fronteras periédicas, con tres estratos de particulas separando
las “paredes” de temperatura especificada T . El gas fluye a
través de las FP, completdndose la celda con los dos planos
(x-z) con la misma temperatura predeterminada T, y otros dos
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Fronteras periddicas

Planos x-z (temperatura
constante)

Condiciones de
simetria
Flujo de gas

4

B il

Grid €5, 2006

May (3,
FLUENT 6.2 (1d, ssg ngand she)

Figura 5. Celda de calculo con aplicacion de Fronteras Periédicas
en el programa Fluent.

planos (z-y) para los cuales se aplican condiciones de simetria.
Uno de los planos de temperatura T , es el que se utilizard
para evaluar el coeficiente hw.

La utilizaciéon de la modalidad FP impone algunas restricciones.
Una de las mds importantes es no permitir resolver el balance
de calor con temperaturas diferentes de los planos paralelos
(z-x). De tal manera, se debe trabajar con Ty, = Tyy,= Ty
y una temperatura diferente en el fluido de entrada. Para
poder “aislar” el proceso de transferencia de calor sobre una
de las paredes (z-x), que representard el sistema a estudiar, y
garantizar la no influencia del nimero de estratos de particulas
que la separan de la otra pared, a la misma temperatura,
sobre el coeficiente de transferencia de calor h , se trabajé en
la forma siguiente: se analizé el comportamiento del sistema
aumentando el nimero de estratos de particulas que se ubican
entre los planos z-x de temperatura constante. Se comienza
con un estrato y se incrementa dicho nimero de a dos estratos
cada vez. El valor del coeficiente serd el deseado cuando entre
un resultado de la condicién (k) en nimero de estratos, y la
condicién (k+1) no se produzca un cambio significativo en h, .
Las condiciones de cdlculo ya se han listado en la Tabla 1.

Otra limitacién del enfoque FP es que no permite expresar las
propiedades fisicas del fluido en funcién de la temperatura (im-
plica valores medios obligatorios). Sin embargo, las limitaciones
son menos relevantes cuando se reconoce la informacién que
se obtiene por este medio y su utilidad en relacién al esfuerzo.
Se utilizard en el cdlculo un nimero impar de estratos entre los
planos de temperatura T por razones de simetria de celda.
Antes de describir el cdlculo y resultados obtenidos con FP, se
debe definir la malla a adoptar.

Construccion de la malla
La malla de cdlculo se genera a partir del software
Gambit 2.2.30, y debe construirse con suma precaucién,

teniendo en cuenta que una malla muy cerrada permitird
obtener elevada precisién en el célculo pero incrementard
sensiblemente el tiempo de cémputo. Un aspecto critico para
la posterior utilizacién del programa Fluent es la determinacién
exacta de los puntos de contacto de las esferas que compo-
nen la celda, tanto en el mismo estrato como entre estratos
adyacentes. Esta determinacién se realiza con consideraciones
geométricas fuera del programa Gambit y se vuelca en la
celda como informacién externa.

Se ha adoptado como situaciéon de referencia la malla de
843.920 volimenes de control (malla A en la Tabla I). A partir
de ella y utilizando celdas peridédicas de tres estratos, se calcula

el flujo total de calor sobre la pared, Q que se utilizard

REF!
como criterio para la aceptacién de mallas de menor densi-
dad (B-E), a fin de realizar las corridas definitivas. La malla
se construye a través del ingreso de informacién al software
Gambit, esencialmente a través de la funcién de tamario (size
function), que maneja la dimensién de los elementos en que
se divide el volumen para su tratamiento numérico posterior.
La funcién de tamafio varia de acuerdo a tres pardmetros: el
tamafio inicial, que determina el tamafio de partida para el
mallado en los puntos de la geometria que requieren mallado
mas cerrado (start size), la velocidad de crecimiento (growth
rate) que determina cdmo los elementos van aumentando en
su tamarfio a partir de la célula inicial, y el tamafio limite (size
limit) que impedird la construccién de elementos de volumen
de mayor tamafio (Fluent, Inc. Gambit Modeling Guide, 2004).
Los valores de los pardmetros adoptados en nuestro caso se
muestran en la Tabla Il. Luego de realizar el cdlculo de la
situacién de referencia sobre la malla A, se ensayaron mallas
de menor densidad (B-E en la Tabla ll) y se evalué en cada caso
el valor del flujo de calor Q. La Tabla Il resume los resultados,
incluyendo el error relativo a Q’REF obtenido en cada caso.

En la Tabla Il se observa que el error aumenta al utilizar mallas
menos densas e incluso cambia de signo, por razones inheren-
tes al método numérico. Se adoptd como malla de trabaijo la
identificada con B, que permite obtener el flujo de calor con
un error del orden del 1%, cuya apariencia se aprecia en la
Fig. 6, (se muestra un sector de la celda de siete estratos). En
todos los casos siguientes, con nimero creciente de estratos,

Tabla Il. Validacién de la malla a utilizar. Célculos en celdas de 3 estratos,

T=963K T =727 K, G=4.203 kg m?s”, Re=1000, fluido: aire.
w 80 P

Mimero de Pardmetros caracteristicos
Q Error
Malla elementos Growth
Stari size Size lnir [W m?] %
totales rare
A 843920 0.00017 1L 0.0013 Qper— 160921
B 613480 0.00017 3135 0.0015 159383 0.95
(@] 458966 0.00018 15135 0.00175 157831 1.92
D 38439 0.00018 1815 0.0020 157468 2.14
E 313971 0.00020 1) 0.0030 16289 4 -1.23
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Figura 6. Malla de densidad B, generada con el software Gambit

se utilizaron los pardmetros caracteristicos de la condiciéon B
en la generacién de mallas.

Evaluacion de h . Determinacion del nGmero de
estratos necesario

Siguiendo el procedimiento descripto en la seccién Fronteras
Periddicas, se construyeron celdas de 1, 3, 5, 7 y 9 estratos

ubicados entre las “paredes” de temperatura T . Con las

condiciones de caudal y temperaturas Ty T se obtuvo por
w 20

CFD el valor del flujo de calor sobre la pared de interés, Q,

el valor de la temperatura T, (ec. 3) y el caudal volumétrico q,

(ec. 4). El coeficiente de transferencia de calor sobre la pared

se evalué a partir de la ecuacién (1) comoh =Q/ (T, —T).

Los cdlculos se realizaron utilizando el método segregado
de resolucién (programa Fluent), que consiste en resolver en
forma secuencial las ecuaciones de cantidad de movimiento y
turbulencia y luego el balance de calor, con simple precision
en todos los casos. La utilizacion eventual de doble precision
no se ha adoptado aun y no resulta necesaria. Adicionalmente,
ensayos preliminares evidenciaron un considerable aumento
del tiempo de cémputo.

El cdlculo del flujo, en este caso, corresponde a la condicién
de turbulento, y, en consecuencia, debe utilizarse un modelo de
turbulencia en el tratamiento de las ecuaciones de cantidad de
movimiento. El software Fluent permite seleccionar el modelo
de turbulencia entre diferentes opciones existentes para el
mismo. La utilizacion de estos modelos en lechos rellenos ha
sido objeto de algunos estudios en la bibliografia (Guardo et
al., 2004, 2005, 2006). En este trabajo se utilizé el modelo
k-g, con funcién de pared estdndar, necesaria para corregir
el comportamiento del modelo k-g en la regién cercana a las
paredes de tubo, dado que los modelos de turbulencia son
generados para regiones bulk del lecho. se adoptaron los
valores T = 963 K, Tg0= 727 K, Rep = 1000 (régimen turbu-
lento), G=4.203 kg m?s'.

En cuanto al método de discretizacion que utiliza el programa

Fluent, las corridas se iniciaron con un esquema de primer or-
den hasta obtener un valor pequefio de los residuos. A partir

| Marzo 2007, Vol.2
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Nouero & T Q Iy
de Ah (%) (ec.5)

e g Tiytid ]
(bt [ms J [‘K] [H m ] |:W m K ]

1 3.92E-06 750.00 8463430 39735 -

3 9.91E-06 932.08 1593830 515.56 -29.75
S 1.97E-05 94691 8588.01 533.74 3153
7 2.93E-05 9516 6123.54 537.02 -0.61
9 No convergencia

Tabla IIl. Determinacion del niimero de estratos para el cilculo de
h,T=963K, T =727 K, G=4.203 kg m” s”, Re =1000
w L 80 »

de ese punto se reinicia el cdlculo cambiando a la utilizacién
de un esquema de segundo orden. De esta manera, se lograba
disminuir el tiempo de cdlculo y garantizar la convergencia del
mismo. La Tabla Il resume los resultados obtenidos.

La diferencia (Ah %) que se reporta en la Tabla Il es la que
se obtiene al pasar de calcular el coeficiente hW en un sistema
con k estratos a un sistema con k+2 estratos, definido como

Ah (%) _ hw(k)h_ hw(/mz)

w(k)

(6)

siendo k= I, 3, 5, 7, dado que se trabajé con incrementos
impares del nimero de estratos.

De los resultados presentados en la Tabla Il vemos que hasta
alcanzar el nimero de 5, la modificacién del nimero de estratos
no permite lograr “aislar” la transferencia de calor sobre la
pared a T = del efecto del nimero de estratos, observandose
un cambio considerable en el valor del coeficiente de transfe-
rencia de calor y en la temperatura de la regién adyacente
ala pared. Al pasar de 5 a 7 estratos el error % enh es de
0.61%, valor que resulta sumamente razonable. El tiempo de
cdmputo para 7 estratos es de 46 horas. Para 9 estratos la
convergencia se ve dificultada y el tiempo de cémputo excede
las 72 horas.

En consecuencia, se adoptd la celda de 7 estratos con malla
tipo B (Tabla Il) para la obtencién de h, .

Es de interés resaltar la importancia que cobra el caudal q,,
caudal de la regién adyacente a la pared. Cuando ambas
paredes se separan por un estrato, no es posible visualizar la
importancia, que se ve evidenciada y reforzada a medida que
el nimero de estratos crece, hasta su valor en la conformacién
adoptada de siete estratos.

Resultados y Discusién

De acuerdo a los procedimientos mencionados en secciones
precedentes se obtuvo una metodologia de cdlculo para el co-
eficiente de transferencia de calor en la pared, hw, en lechos
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fijos. Como se ha mencionado, las condiciones de cdlculo en
este trabajo se centran en considerar sélidos de muy baja
conductividad, con lo que la situacién en si es estrictamente la
andloga para transferencia de materia.

Se realizaron diferentes corridas del programa Fluent con
la celda de siete estratos adoptada, variando el nimero de
Reynolds, entre 100 y 2000, con lo cual se obtuvo informacion
para regimenes que pasan desde la condicién laminar (Re =
100-300) a régimen turbulento.

Las Figuras 7 muestran los perfiles de distribuciéon de tempe-
ratura en una Unica celda periédica (Fig. 7a) y de flujo de
calor correspondiente a la superficie de temperatura T (Fig.
7b) para una simulacién con Re =1000. En la Figura 7b se han
combinado dieciséis celdas periédicas (cuatro en la direccién
x y cuatro en la direccién z) para apreciar la distribucién del
flujo de calor en un drea mayor de la pared a T, .

9.638402
9.408402
9.18e402
8.9%402
§.730402
,508402
8076402
8.050402
7820402
7.608402
7.370402
7148402
£.920402
669402
6478402
6.248402
6.026+02
5.796402
Y

5. %0402
5.348402 J\
5118002 2

Comoure of Stic Tempemiume (k)

Aug 08, 2008
FLUENT £.2 (3d, sagregakd, ske)

Figura 7a. Perfil de temperatura sobre las fronteras de la celda.

1.68e+04
1.608+04
1.518404
1.430404

13504
1.260404
1188404
1.09e+04
1.018404
9.269+03
8.420+02
7.518+03
6.73e+03
5.800403
505403
4216403
3.370+403
2300403
1638403
8.d2e+02
0.008+00 \?—*—x

Z

Comoure of Toml Surlace Heal Flux {wim2) Aug 17, 2008
FLUENT £.2 [3d, seqregasnd, ske )

Figura 7b. Flujo de calor sobre la pared base a T, de celdas unidas
en las direcciones x, z en Wm

La distribucién de temperatura es la esperada para un
sistema con ambas paredes a la misma temperatura 'y una
corriente de fluido de temperatura menor. Como dato de
interés, el mapa de flujo de calor es similar en presentar
la forma de herradura a otros trabajos reportados en la
bibliografia (Nijemeisland y Dixon, 2004), para las regiones
de mayor espesor de gas entre la pared y la particula. En
la Figura 7b la corriente de gas fluye en el sentido z, que se
aprecia en el plano del grdfico como un sentido descendente
desde la parte superior del mismo. Al bifurcarse por encontrar
una particula esférica ensu trayectoria, genera, luego de
la misma, una regién estanca en la que el flujo de calor
disminuye ostensiblemente.

Los resultados, para distintos nUmeros de Reynolds, se muestran
en la Fig. 8 en formadel correspondiente nimero de Nusselt,
Nu , (Wakao y Kaguei, 1982) conjuntamente con resultados
reportados por otros autores, obtenidos a partir de diferentes
expresiones predictivas (Dixon, A. y D. Cresswell, 1979; Li, C.
y B. Finlayson, 1977; Olbrich, W. y O. Potter, 1972; Guardo
et al., 2005).

Puede apreciarse una razonable concordancia para las con-
diciones analizadas. Los resultados obtenidos se acercan a
la ecuacién empirica propuesta por Olbrich y Potter (1972)
y se ajustan mejor a los obtenidos por Guardo et al. (2005)
utilizando el mismo modelo de turbulencia (Standard k-e) que
se utilizé en este trabajo y el modelo Spalart-Allmaras. A
partir de los resultados obtenidos, puede considerarse que
la metodologia propuesta permite obtener adecuadamente
el valor del coeficiente de transferencia de calor en la pared
para las condiciones analizadas.
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Figura 8. NuVs. Re'J evaluados segUn distintos modelos
y correlaciones.
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Conclusiones

Se ha propuesto utilizar la técnica de fluidodindmica computa-
cional, a través del soporte Fluent-Gambit como metodologia
de obtencién de informacién necesaria para la construccién
de un modelo dgil y rdpido destinado a la simulacién de la
transferencia de calor en lechos fijos.

El trabajo muestra que la utilizacién de una simulacién micros-
cépica (directa) del reactor de lecho fijo mediante CFD resulta
altamente inconveniente, fundamentalmente derivada de la
complejidad estructural del mismo y su directa incidencia en
la generacién de las mallas de célculo y posteriormente en la
convergencia numérica.

De los pardmetros que involucra el modelo de dos zonas pro-
puesto, en este trabajo se ha abordado el estudio del que
corresponde a la transferencia de calor sobre la pared, hw.
Se estudié la incidencia de la densidad de malla y se adoptd
la de menor densidad compatible con un error aceptable del
1% en el cdlculo del flujo de calor sobre la pared.

Trabajando con una celda de temperatura constante en las
“paredes-frontera” se estudié la incidencia del nimero de es-
tratos en el fenémeno de interés sobre la pared de referencia,
determindndose que una separacién de 7 capas de particulas,
trabajando con fronteras periédicas en CFD permite evaluar
apropiadamente el coeficiente hW en la pared analizada sin
influencia de los estratos que la separan de la otra pared.
Adicionalmente, se han determinado los valores numéricos del
pardmetro fluidodindmico q,.

Para la situacién de sélido poco conductor, los resultados
obtenidos en régimen laminar y turbulento concuerdan apro-
piadamente con resultados existentes en bibliografia, tanto a
partir de expresiones predictivas como de aplicacién de CFD
a sistemas equivalentes reportadas por otros autores. Ello per-
mite asegurar que el procedimiento es vdlido y sumamente
Util para la obtencién de una simulacion répida de un lecho
fijo con el MDZ como herramienta y la CFD como instrumento
soporte para la obtencién de informacién. Los estudios podrdn,
posteriormente, conducir a la generacién de expresiones pre-
dictivas de los pardmetros térmicos netamente basadas en la
informacién de la CFD.
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