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Resumen

Esta tesis se encuentra enmarcada en el area de investigacion de almacenamiento térmico de
energia, perteneciente al grupo de investigacion UREMA (Uso Racional de la Energia y
Medio Ambiente) de la Universidad del Norte. La investigacion surgid en el marco del
proyecto denominado “Evaluacion de la tecnologia de acumulacion de energia solar térmica
con material de cambio de fase (PCM) para aplicaciones de calentamiento de agua. Un
enfoque térmico, exergético y econdomico”.

El objetivo principal de esta tesis es determinar el impacto de la variabilidad de los resultados
en la estimacion de propiedades termofisicas, sobre la modelacion numérica de los procesos
de fusion y solidificacién de un PCM en contenedores cilindricos. Algunos antecedentes que
se presentaran en el cuerpo de este documento dan cuenta de que no existen normas
especificas para materiales a utilizar en aplicaciones de almacenamiento térmico de energia.
Esto conlleva a que los resultados obtenidos en la caracterizacion sean diferentes para cada
laboratorio o grupo de investigacion, de acuerdo con el protocolo de experimentacion
utilizado. Los materiales de cambio de fase generalmente pueden presentar fendémenos como
histéresis, por lo que se requiere investigar tanto los procesos de fusion como solidificacion
y como la variacion de ambos procesos puede afectar la determinacion experimental de las
propiedades termofisicas.

En términos generales, esta investigacion busca evaluar la variabilidad en la estimacion de
propiedades térmicas en PCMs y su efecto en la modelacion numérica del proceso de cambio
de fase, para ello se realiza una caracterizacion de las propiedades termofisicas del PCM
comercial RT45 como caso de estudio, el cual es un material ampliamente utilizado para el
almacenamiento térmico de energia en diferentes aplicaciones. Se determinaron
experimentalmente y con diferentes metodologias la conductividad térmica, el calor
especifico, la viscosidad, las temperaturas de inicio y final del cambio de fase, asi como la
entalpia de transicion de este material. Los valores obtenidos son comparados con los
reportados por el fabricante.

Al no existir un estdndar exclusivo para los materiales que son utilizados en aplicaciones de
almacenamiento de energia térmica, se exploraron diferentes tasas de enfriamiento o
calentamiento en los ensayos de Calorimetria Diferencial de Barrido (DSC), técnica de mayor
reconocimiento en la obtenciébn de diferentes propiedades térmicas, considerando
velocidades de calentamiento y enfriamiento de 1, 5, 10 y 20°C min™'. Una vez se obtuvieron
los diversos conjuntos de propiedades termofisicas, se realizaron una serie de ensayos en
contenedores cilindricos, los cuales son sometidos a diferentes condiciones de calentamiento
y enfriamiento. Posteriormente, se procedid6 a modelar numéricamente cada uno de los
experimentos fisicos con miras a determinar el impacto que tiene la estimacion de las
propiedades en la modelacion computacional de estos fendmenos.

Se compararon las curvas de temperatura al interior del PCM para el caso del enfriamiento,
y para el caso de la fusion se compararon con las curvas de fraccion liquida del PCM. Los
modelos numéricos fueron desarrollados mediante dindmica de fluidos computacional



(CFD), utilizando la formulacion entalpia-porosidad y el método del calor especifico
efectivo, obtenidos en el Software comercial Fluent 2020 R2.

Se consideraron diferentes escenarios para los modelos, en los que se incluyeron
comparativamente las diferencias entre usar un modelo VOF (Volume of Fluid) en el que se
considera la expansion del PCM respecto a modelos de dominios fijos. De igual manera se
explora la aplicabilidad del modelo de Boussinesq para la variacion de la densidad. Se
exploraron dos modelos numéricos, entre los que se consideran el método de la entalpia, en
el cual el cambio de fase es introducido por medio de un término fuente en la ecuacion de
cantidad de movimiento para representar la transicion liquido/sélido o viceversa. De igual
manera, se explord el método del ¢, efectivo, en el cual el cambio de fase es introducido por
medio de la variacion del calor especifico con respecto a la temperatura.

Los resultados obtenidos permiten comparar ambos métodos en funcion de las temperaturas
y de los contornos de fusion. En el caso de las pruebas de enfriamiento, el PCM se solidifica
desde afuera y no es posible observar el frente de cambio de fase mientras se enfria, por lo
que se hace necesario monitorear las temperaturas al interior del contenedor. Para el caso del
calentamiento, es posible comparar los contornos de fusion entre los modelos numéricos y el
caso experimental.

Aunque para el caso de la fusion el método de la entalpia esta ampliamente documentado, se
encontr6 que las condiciones de operacion afectan el valor de la constante de la region blanda
que se debe utilizar. Esto dificulta la generalizacion de un tnico valor de esta constante para
la extrapolacion de los modelos numéricos al escenario experimental. Por otro lado, el
modelo del ¢, efectivo parece ajustarse mejor a las condiciones experimentales, sin embargo,
el aumento del recurso computacional es grande, debido a que el material es considerado
como un liquido y la fase solida se modela con un valor elevado de la viscosidad, resolviendo
en todo el dominio las ecuaciones de cantidad de movimiento.
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CAPITULO 1: INTRODUCCION

El almacenamiento térmico de energia (TES, del inglés “Thermal Energy Storage”), es una
tecnologia clave para la conservacion de energia y el desarrollo de aplicaciones térmicas de
refrigeracion y calefaccion. En la actualidad son numerosas las aplicaciones desarrolladas,
las cuales van desde el almacenamiento en calentamiento de agua por medio solar,
acondicionamiento de edificaciones, disefio de sistemas de aire acondicionado, entre otros.

La acumulacion de energia térmica por medio de calor latente de fusion se ha convertido en
una alternativa interesante en comparacion al almacenamiento por energia sensible. Para ello
se utilizan materiales de cambio de fase (PCM, del inglés “Phase Change Materials) para
balancear periodos de suministro y demanda térmica, almacenando y cediendo energia a
temperatura casi constante mientras cambian de fase. El uso de este tipo de tecnologia se ha
venido incrementando en diferentes sectores. Una adecuada caracterizacion de estos
materiales sera un requisito obligatorio para el disefio de equipos, asi como para la
modelacion numérica de procesos que involucran PCM, y finalmente para promover el
desarrollo de esta tecnologia y sus aplicaciones, ya que la caracterizacion térmica de un
material da cuenta de la cantidad de energia que se puede almacenar, su capacidad de
transmision, requerimientos de espacio, entre otras.

En la actualidad no se cuenta con un estandar para caracterizar termofisicamente los PCMs
utilizados en aplicaciones de almacenamiento térmico de energia, por lo cual es necesario
recurrir a las normas técnicas que no fueron disefiadas para este propdsito (generalmente para
hidrocarburos) con el fin de establecer los valores de las propiedades en este tipo de
materiales, por ejemplo, las normas internacionales utilizadas para calorimetria diferencial
de barrido (DSC, del inglés Differential Scanning Calorimetry), requieren normalmente tasas
de calentamiento/enfriamiento de 10 a 20 K min!, las cuales pueden ser muy altas para
garantizar el equilibrio térmico requerido para las muestras de PCMs.

La determinacion de propiedades termofisicas son un insumo para la elaboracién de modelos
numéricos confiables. Las herramientas numéricas computacionales se presentan como una
alternativa para evaluar el disefio de nuevas tecnologias que permitan el aprovechamiento de
la energia térmica. Sin embargo, para modelar el cambio de fase se pueden utilizar diferentes
enfoques, en esta investigacion se centrara en el método de la entalpia y el de la capacidad
calorifica efectiva, ya que son los métodos mas utilizados en el analisis de este tipo de
problemas, y ambos pueden modelar el proceso de almacenamiento y liberacion de calor
latente con resultados provenientes de ensayos DSC.

El estudio analitico de los problemas de cambio de fase esta basado en un conjunto de
ecuaciones no lineales que describen la fenomenologia, las cuales no son sencillas de
resolver. Debido a esto cada problema en particular requiere de una validacion experimental.
Sin embargo, la gran mayoria de problemas descritos en la literatura presentan un numero
considerado de simplificaciones, las cuales aumentan el nivel de incertidumbre y pueden
generar diferencias significativas entre el modelo real y el modelo numérico. Entre los



principales aspectos no considerados en la mayoria de los modelos se tienen:1. La
dependencia de las propiedades con la temperatura, incluyendo las variaciones entre las fases
liquida y solida; 2. las condiciones de experimentacion, tales como la velocidad de
enfriamiento/calentamiento bajo el cual se calcularon las propiedades térmicas; 3. los
cambios de volumen generados por la diferencia de densidad entre las fases liquida y solida;
4. la variaciéon de propiedades en funcidon de la presion, en contenedores sellados, por
mencionar algunos. Otro aspecto importante es que muchos modelos recientes son
contrastados con resultados graficos de otros estudios sin validacién experimental,
descartando generalmente estudios de refinamiento que permitan decidir cudl de los
supuestos, simplificaciones o consideraciones representan una eficiencia en los tiempos de
calculo y precision de los modelos.

1.1 Antecedentes

Los materiales de cambio de fase tienen la capacidad de almacenar o liberar grandes
cantidades de energia, gracias a su elevada capacidad térmica por calor latente. La
clasificacion de las sustancias utilizadas para almacenamiento térmico propuesta por Abhat
(1983) es ampliamente aceptada en este campo y se ilustra en la Figura 1.1. Los materiales
de cambio de fase liquido-solido méas comunes en el rango de temperaturas 20°C a 100°C
son las ceras de parafina, sales hidratadas, mezclas eutécticas y acidos grasos.

Figura 1.1 Clasificacion de las sustancias usadas para almacenamiento térmico. Adaptado de (Abhat, 1983)

Se han desarrollado normas que permiten caracterizar térmicamente materiales derivados del
petréleo como las parafinas, sin embargo, la mayoria de ellas no fueron desarrollas
especificamente para aplicaciones de almacenamiento térmico. No obstante, en la actualidad



son empleadas como referentes para la determinacion de las propiedades térmicas de PCMs
(Gschwander et al., 2011). La calorimetria diferencial de barrido es el método mas utilizado
para la determinacion de propiedades térmicas, ya que permite estimar las temperaturas
caracteristicas (fusion, cristalizacion, transiciones polimorfas, reacciones, transiciones
vitreas), los calores de transformacion y reaccion (entalpias), asi como el calor especifico
(Parameshwaran et al., 2018). Sin embargo, los fendémenos como subenfriamiento o
problemas de cristalizacion ocasionados por el tamafio pequefio de la muestra pueden
dificultar el uso de esta técnica (Lazaro et al., 2013). Estos fenomenos, asi como la histéresis,
también pueden ser ocasionados debido a que generalmente los materiales utilizados para el
almacenamiento térmico de energia no son sustancias puras y abarcan amplios rangos de
cambio de fase.

Pudiese parecer que la determinacion de las propiedades térmicas es una tarea sencilla, en
especial si se utilizan equipos especializados para esta labor. Sin embargo, la forma en la que
se realicen las mediciones afectard de manera significativa los resultados obtenidos, por
ejemplo, Mehling et al. (2006) obtuvieron curvas de capacidad calorifica extraidas a partir
de un ensayo DSC en modo dinamico, variando la masa de las muestras y la tasa de
calentamiento, en ellas fue posible verificar que los resultados son afectados sensiblemente
por estos parametros. De acuerdo con lo ilustrado en la Figura 1.2. se observa que, al
disminuir la rampa de calentamiento las curvas se desplazan hacia la izquierda, obteniendo
picos mas altos para el valor de ¢, indicando falta de equilibrio termodindmico. Mientras
que, al aumentar la masa de la muestra ensayada se disminuye el valor del pico de ¢, para la
misma tasa de calentamiento y se evidencia un desplazamiento en las temperaturas de
transicion.

Figura 1.2. Resultados de la capacidad calorifica variando la masa y la tasa de calentamiento (Adaptado de Mehling et al.
(2006))

En el afio 2004 se cred el instituto aleman de calidad y certificacion para materiales de cambio
de fase, y estd compuesto por miembros tales como: Axiotherm, Microtek Laboratories,
Rubitherm, Croda Europe, Va-Q-tec, PCM Technology, Global Systems Europe, Sasol,



Sunamp, Pluss Advanced Technologies y Pure Temp LLc. Desde entonces, este instituto ha
creado un procedimiento estandarizado para el control de la calidad de los PCMs, el cual fue
desarrollado por el laboratorio ZAE Bayern y el Instituto Fraunhofer para Sistemas de
Energia Solar, este procedimiento se conoce como RAL, por sus siglas en aleman (Reichs-
AusschuB f'ur Lieferbedingungen).

Una serie de ensayos inter-laboratorios realizado por Gschwander et al. (2011) mostr6 que
incluso los resultados obtenidos con equipos de medicion de distintos fabricantes o pruebas
realizadas por diferentes laboratorios mostraban diferencias significativas en los resultados,
al no contar con un estandar para caracterizacion de PCMs. De este trabajo se evidencio que,
aunque la medicion se realizd de acuerdo con el procedimiento descrito por la asociacion
alemana de calidad (RAL), el cual exige velocidades de enfriamiento/calentamiento bajas
para la medicion de los PCMs en el DSC, la variacion de las temperaturas de fusion y
solidificacion seguia siendo muy amplia. Los autores, sugieren que estas desviaciones
pueden estar relacionadas con tres aspectos: el equipo DSC, la preparacion de las muestras,
la calibracion del DSC.

Posteriormente, Lazaro et al. (2013) estudiaron la influencia del DSC, la preparacion de la
muestra, los crisoles de muestra y la evaluacion de datos. Encontrando buena
correspondencia entre las entalpias y las temperaturas en el calentamiento, pero una gran
desviacion para las mediciones de enfriamiento. Rathgeber et al., (2014) compararon los
resultados obtenidos por DSC y T-history encontrado concordancia entre un 5% entre las
pruebas.

Gschwander et al. (2015a) definieron un protocolo de experimentacion para determinar la
capacidad de almacenamiento de PCMs como resultado de las pruebas inter-laboratorios
realizadas, el objetivo fue obtener trazabilidad entre los resultados de caracterizacion tanto
en enfriamiento como en calentamiento, para ello definieron recomendaciones para la
calibracion del equipo DSC, orientaciones relacionadas con la preparacion de la muestra, la
cantidad de muestras, la adecuada seleccion de la tasa de enfriamiento/calentamiento y la
forma de analizar y presentar los datos. Los resultados de entalpia — temperatura
generalmente se ajustan a bajas velocidades de operacion (1, 0.5 a 0.25 K min), sin
embargo, para aplicaciones particulares de almacenamiento térmico de energia, las tasas de
enfriamiento / calentamiento son distintas. Esto afecta también los valores experimentales de
propiedades como el calor especifico, asi como los valores de inicio y final del cambio de
fase, los cuales se tienen en cuenta en la modelaciéon numérica del proceso de cambio de fase.

Algunos criterios que se deben considerar con el DSC son descritos por Mehling et al. (2017)
y Barreneche et al. (2018), quienes recomiendan ensayar muestras con una masa constante,
de igual modo se aconseja una velocidad baja de calentamiento para aproximar el equilibrio
térmico, de acuerdo con las recomendaciones de la asociacion alemana de calidad RAL,
quienes habian recomendado variar la velocidad de calentamiento y enfriamiento hasta que
se encontraran las velocidades que minimizaran las diferencias entre las curvas de
calentamiento/ enfriamiento (RAL, 2018).



Para lograr una temperatura de fusion en un rango especifico operacion, se suelen mezclar
distintos componentes puros, para asi dar origen a un compuesto que pueda ser aprovechado
en aplicaciones especificas. Por lo que la transicion de la mayoria de los materiales que se
utilizan en aplicaciones de almacenamiento de energia se realiza en un rango de temperaturas
y no en un valor fijo.

En cuanto a la modelacion numérica de PCMs para aplicaciones TES, se debe considerar que
durante el proceso de cambio de fase se origina un limite entre las fases en movimiento dentro
del medio. Las propiedades de transporte varian en gran medida entre las fases, lo que tiene
como resultado tasas de transferencia de energia, masa y momento totalmente diferente entre
una fase a otra. La posicion de esta frontera no puede ser identificada de antemano, por lo
que debe ser determinada como un componente esencial de la solucidon. Los "problemas de
fronteras moéviles" son conocidos como problemas de Stefan (Hu & Argyropoulos, 1996).
Sharma et al. (2009) realizaron una recopilacion donde presentan los distintos métodos
utilizados para resolver el Problema de Stefan, los cuales son clasificados en analiticos y
numéricos. Los métodos analiticos simplificados ofrecen una solucion exacta, sin embargo,
esta técnica presenta el inconveniente de estar limitadas a un analisis unidimensional y llegan
a ser muy complicadas si se quieren aplicar a problemas multidimensionales. Por lo que para
resolver el problema de Stefan parecen ser mas adecuados los métodos numéricos, tanto el
de diferencias finitas como el de elementos finitos.

Los problemas numéricos, pueden ser solucionados a partir de dos métodos: los de malla fija
o los de malla moévil. En el primero, se resuelve una tnica ecuacion para todo el dominio
(regiones sodlidas, en cambio de fase y liquidas) en lugar de ecuaciones separadas para cada
fase. Mientras que en el método de malla movil se parte inicialmente de una malla uniforme
y se va reconstruyendo dindmicamente en cada paso temporal, las ecuaciones de transporte
para cada fase se resuelven por separado y consumen grandes recursos computacionales
relacionados con la reconstruccion de la malla, lo que adiciona una complicaciéon por lo
general mayor a la propia resolucion de las ecuaciones de transporte (Biosca, 2016).

En los métodos de malla fija, El seguimiento de la frontera se realiza de forma implicita en
todo un dominio fijo. Los métodos de la malla fija mas utilizados son el método de la
capacidad aparente, el método de término fuente y el método de la entalpia.

De acuerdo con Soares et al. (2018) la caracterizacion termofisica confiable de PCM es
fundamental para el modelado numérico, debido a que a menudo los datos proporcionados
por el fabricante son inexistentes o inciertos. Dutil et al. (2014) mencionan que las
incertidumbres en la caracterizacion pueden inducir errores intrinsecos en el modelo
numeérico, ademas de las ya comunes simplificaciones que se realizan, lo que evita describir
de manera realista la fisica de los problemas.

El fenomeno de cambio de fase ha sido estudiado desde diferentes areas de interés
ingenieriles y cientificas. Recientemente Buonomano y Guarino (2020) desarrollaron un
analisis numérico comparativo con el fin de verificar la confiabilidad de distintos enfoques
de modelado y simulacion disponibles en la literatura. Para ello utilizaron tres curvas de ¢, —
temperatura, caracterizadas por calorimetria diferencial de barrido (DSC) bajo diferentes
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condiciones de operacion. Los resultados conducen a discrepancias significativas en el
desempefio del modelo respecto de los datos experimentales. Por ejemplo, se encontrdé que
para el modelado de la histéresis, hay mejor concordancia entre los datos monitoreados y los
del modelo si se utilizan ambas curvas de caracterizacion en calentamiento y enfriamiento (o
viceversa). Observando que la confiabilidad y la consistencia entre los modelos numéricos y
experimentales se ve afectada por las condiciones de experimentacion a la que se determinan
las propiedades, tanto como de las de operacion de la aplicacion TES.

Lo descrito anteriormente, abre la oportunidad de explorar modelos numéricos confiables a
partir de una adecuada caracterizacion termofisica y su validacion bajo diferentes
condiciones experimentales y simplificaciones. Esto también hace necesario determinar la
fuente de las posibles discrepancias entre modelos numéricos y experimentales.

1.2 Motivacion

El interés de la comunidad cientifica en temadticas relacionadas con el almacenamiento de
energia térmica con PCM continla en aumento, especialmente en temas relacionados con la
modelaciéon numérica de aplicaciones TES. En los tltimos afios se han realizado multiples
esfuerzos por establecer criterios para una adecuada caracterizacion de estos materiales. Sin
embargo, es dificil encontrar un consenso sobre como impacta los valores de las propiedades
termofisicas de los PCM en la modelacioén de aplicaciones de almacenamiento térmico de
energia por calor latente de fusion. Principalmente por no existir una norma especifica para
la medicion de propiedades termofisicas de este tipo de materiales.

Durante la revision de la literatura, se encontré que las investigaciones relacionadas con la
fusion de PCM son abordadas considerando que las propiedades pueden ser constantes o que
estas varian con la temperatura, sin embargo, los modelos numéricos consultados no dan
cuenta de como la velocidad a la que se realizan las calorimetrias afecta los valores de las
propiedades, las cuales a su vez afectan directamente los resultados de los modelos numéricos
respecto de los experimentales. Lo mencionado anteriormente sirve como motivacion de este
trabajo, la cual busca investigar cudl es el impacto que tiene la determinacion de las
propiedades termofisicas sobre los modelos numéricos y si se justifican algunas
simplificaciones desde el punto de vista del ahorro computacional.

1.3 Planteamiento del problema

La determinacion de propiedades termofisicas de PCMs se encuentra ampliamente
documentado en la literatura especializada, sin embargo, para aplicaciones de
almacenamiento térmico de energia ain no se cuenta con un consenso en cuanto a los
métodos experimentales a utilizar, tampoco se cuenta con un valor de incertidumbre maxima
permisible de una propiedad de acuerdo con la aplicacion que se esté estudiando, a pesar de
esto, cada afio el nimero de publicaciones de modelos numéricos de materiales de cambio de



fase y aplicaciones sigue en aumento, la mayoria sin considerar la incertidumbre de la
variabilidad de los resultados entre los ensayos de caracterizacion, sin considerar las
condiciones reales de operacion y en especial la dependencia de las propiedades con la
temperatura.

La relevancia de esta investigacion radica en que la comparacion entre el analisis numérico
por CFD y el experimental, permitird extraer contribuciones novedosas en cuanto a la
influencia de la caracterizacion termofisica de los PCMs en la confiabilidad de los resultados
numéricos, de igual modo permitird revelar las condiciones y simplificaciones pertinentes
para la modelacion del fendmeno de cambio de fase, que contribuyan a disminuir los tiempos
de procesamiento sin sacrificar en gran medida la precision de este. De igual modo, se espera
que los resultados numéricos obtenidos den cuenta de la importancia de contar con un
estandar para la determinacion de propiedades termofisicas en PCMs que seran utilizados
para el almacenamiento térmico de energia. De igual modo al tener modelos mas precisos
mediante CFD se pueden extraer detalles espaciales del coeficiente de transferencia de calor,
la temperatura, la velocidad y la fraccion de fase, entre otras, las cuales pueden ser dificiles
de obtener experimentalmente.

1.4 Objetivos

1.4.1 Objetivo General

Evaluar la variabilidad en la estimacion de propiedades térmicas en PCMs y su efecto en la
modelacion numérica del proceso de cambio de fase.

1.4.2  Objetivos especificos

v Caracterizar las propiedades termofisicas de una parafina comercial utilizada como
material de cambio de fase para almacenamiento térmico de energia, empleando
métodos especializados y simplificados disponibles en la literatura.

v Evaluar experimentalmente el proceso de fusion y solidificacion de un PCM en
contenedores cilindricos bajo diferentes condiciones de operacion.

v Elaborar modelos numéricos computacionales mediante CFD del proceso de
cambio de fase de un PCM encapsulado, considerando la variabilidad de las
propiedades termofisicas.

v Comparar el desempefio de los métodos de entalpia y de la capacidad calorifica
efectiva, en la estimacion del proceso de cambio de fase.



1.5 Organizacion de la tesis y metodologia

En esta seccion se realiza una descripcion de la organizacion del documento de tesis y de la
metodologia utilizada para el cumplimiento de los objetivos, de acuerdo con lo ilustrado en
la Figura 1.3.

Los antecedentes, la motivacion, el planteamiento del problema y los objetivos de esta
investigacion fueron descritos en el capitulo 1. Asimismo, en esta seccion se describen los
alcances de la investigacion y la organizacion de la tesis para una mejor comprension del
documento. En el capitulo 2 se presenta los antecedentes de trabajos relacionados con la
caracterizacion de las propiedades termofisicas que deben ser estimadas para el disefio y
modelacién de sistemas térmicos, se presentan las normas comunmente utilizadas en la
determinacion experimental de las propiedades térmicas. De igual manera se presentan
antecedentes relacionados con la modelacion numérica del proceso de cambio de fase, se
presentan las ecuaciones de gobierno de estos modelos, y se revisan los experimentos
desarrollados para su validacion. En este capitulo se revisan los aspectos claves recopilados
de la literatura, considerando las ventajas, desventajas y limitantes de las técnicas numéricas
y experimentales.

El capitulo 3 se realiza la caracterizacion termofisica del PCM utilizado, en la cual se
determinan las temperaturas de inicio y fin del cambio de fase, asi como la entalpia de cambio
de fase, el calor especifico, conductividad térmica, entre otras.

En el capitulo 4, se presenta la evaluacion experimental del proceso de fusion y solidificacion
en distintos tamanos de contenedores y bajo diferentes configuraciones, con el fin de obtener
una base comparativa para los resultados numéricos. En el capitulo 5 se realiza la modelacion
numeérica del proceso de cambio de fase empleando los métodos de entalpia-porosidad y del
calor especifico efectivo para el proceso de solidificacion, mientras el capitulo 6 se realiza la
modelacién con ambos métodos para el proceso de fusion. Finalmente, en el capitulo 7 se
presentan las principales conclusiones y las perspectivas de trabajos futuros resultantes de
esta investigacion.
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CAPITULO 2: ANTECEDENTES Y ESTADO DEL ARTE

Para modelar y disefiar sistemas de almacenamiento térmico se requiere imperativamente el
conocimiento de propiedades como la densidad, el calor especifico, la conductividad térmica,
la viscosidad y la energia almacenada. Adicionalmente se requiere conocer la dependencia
de estas propiedades respecto a la temperatura, ya que varian a lo largo del proceso en la
aplicacion.

Esta seccion estd divida en dos partes, la primera relacionada con la caracterizacion
termofisica de PCMs y la segunda con la modelacion numérica del proceso de cambio de
fase. Sin embargo, ambas son necesarias comprenderlas en conjunto. Por ejemplo, la
densidad varia con respecto a la temperatura, esto se puede evidenciar durante el cambio de
fase con una variacion en el volumen del PCM (se puede expandir o contraer dependiendo
de la sustancia). Este fendbmeno es interesante, especialmente en aplicaciones donde el
material interactiia con las fronteras fisicas del modelo (acoplamiento termomecénico). Sin
embargo, las variaciones de esta propiedad no son consideradas significativas en la mayoria
de los estudios (Dallaire & Gosselin, 2016).

Para el caso de la viscosidad, se ha encontrado que en aplicaciones de cambio de fase debe
ser medida cuidadosamente, ya que estudios han revelado que un valor incorrecto de
viscosidad conduce a errores de salida significativos, al contrastar los resultados de la
simulacion numérica respecto a los datos experimentales (Rostami et al., 2020).

El calor especifico aparente se considera una de las propiedades mas importantes en analisis
de sistemas térmicos, ya que representa la capacidad de almacenar energia en el material y
presenta una fuerte variacion con la temperatura, en especial durante el cambio de fase. Esta
propiedad, asi como los termogramas DSC resultantes se ven afectados tanto por la tasa de
calentamiento/enfriamiento como por la cantidad de material utilizada en los ensayos
(Kousksou et al., 2011). Las variaciones en los resultados experimentales afectaran los
valores iniciales de los modelos numéricos.

Una de las desventajas de materiales como las parafinas en aplicaciones de almacenamiento
térmico de energia por calor latente (LHTES) es su baja conductividad térmica, debido a que
disminuye las tasas de calor almacenado y liberado durante los procesos de fusion y
solidificacion, limitando de esta manera sus areas de utilidad. Adicionalmente, el
conocimiento de esta propiedad es necesario para el analisis de cualquier sistema que incluya
PCM. Debido a lo anterior se requiere establecer los valores de la conductividad térmica,
tanto en la fase liquida como so6lida. Es normal que los modelos numéricos no incluyan la
variacion de esta propiedad con la temperatura, lo cual afecta los resultados numéricos.

En el caso de la energia almacenada en aplicaciones térmicas es mas 1til contar con la curva
de entalpia vs temperatura, en vez de s6lo contar con el valor de la entalpia de cambio de fase
o de la energia almacenada en un rango, ya que al conocer la curva /-T es posible disefiar la
aplicacion con el fin de aprovechar todo el calor latente. Los modelos numéricos mas
utilizados, suelen requerir el salto de entalpia durante el cambio de fase, o en su defecto la
variacion de calor especifico con la temperatura.
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2.1 Caracterizacion termofisica de PCMs.

Los materiales de cambio de fase son aquellos que utilizan una transiciéon de fase para
almacenar energia por medio del calor latente. Estas transiciones de fase se dan cuando un
material cambia de un estado de materia a otro sin cambiar su composiciéon quimica, por
ejemplo, de solido a liquido o de liquido a vapor. Aunque los cambios de fase que involucran
gas tienen entalpias de transicion muy grandes, contener elevadas cantidades de masa de gas
es muy dificil, ya que requiere contenedores a presion altamente costosos y potencialmente
peligrosos. Por lo tanto, casi todos los sistemas TES de PCM se basan en cambios de fase
solido-liquido.

El almacenamiento térmico de energia es requerido en aplicaciones donde el suministro
instantaneo de energia sea intermitente. Por ejemplo, aplicaciones de aprovechamiento solar
como colectores para el calentamiento de agua sanitaria, sistemas de secado y deshidratacion
solar, en estas aplicaciones, el uso de PCM puede ayudar a mantener constante el suministro
de energia, atin en momentos donde la nubosidad esté perturbando los sistemas o en ausencia
de radiacion en periodos nocturnos.

Algunas de las normas disponibles actualmente y que son utilizadas en la caracterizacion de
materiales para el almacenamiento térmico de energia se describen a continuacion.

2.1.1 Normativa relacionada con la caracterizacion termofisica de PCMs.

Anteriormente se menciond que la mayoria de las normas para obtencion de propiedades
existentes no fueron desarrollas especificamente para aplicaciones de almacenamiento
térmico, sin embargo, en la actualidad son empleadas como referentes para la determinacioén
de las propiedades térmicas de los mismos. Se presentan a continuacion las principales
propiedades termofisicas a determinar en un PCM, acompafiado con el estandar usualmente
utilizado.

2.1.1.1 Determinacion del punto de fusion

ASTM D87-09 El método descrito en esta norma cubre la determinacion del punto de fusion
(curva de enfriamiento) de ceras de petroleo. No es adecuado para ceras del grupo vaselina,
ceras microcristalinas o mezclas de ceras de parafina o de incrustacion. El procedimiento
consiste en someter una muestra fundida de cera parafinica a un enfriamiento controlado
dentro de un tubo de ensayo, provisto de un dispositivo de medicion de temperatura, en el
que se monitorea peridodicamente la temperatura de la muestra mientras se enfria bajo
condiciones especificas.

ASTM D4419-90 (ASTM D4419-90, 2015) Es una norma para medir la temperatura de
transicion vitrea en ceras de petroleo por medio de Calorimetria Diferencial de Barrido. En
esta norma se consigna el procedimiento de calibracion del equipo, preparacion de muestras,
definicion del programa de temperaturas para los ensayos y el registro de los termogramas y
coémo interpretarlos.
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2.1.1.2 Entalpia de cambio de fase

Uno de los inconvenientes para conocer la energia almacenada en un PCM, es que las normas
disponibles fueron desarrolladas para determinar la entalpia para el cambio de fase y no para
la determinacion de la entalpia total, i,e. la suma del calor sensible y calor latente. En los
siguientes estandares pueden encontrase algunas de las normas existentes para su
determinacion:

ASTM E793 - 06 En la que se describe el método de prueba estandar para entalpias de fusion
y cristalizacion por calorimetria diferencial de barrido. Este método de prueba es aplicable a
muestras solidas en forma granular o en cualquier forma fabricada que pueda ser cortada en
una muestra de tamafio adecuado, o a muestras liquidas que cristalizan dentro del rango del
instrumento. Sin embargo, se debe tener en cuenta que los resultados pueden verse afectados
por la forma y la masa de la muestra, asi como por otras condiciones experimentales (Giinther
et al., 2009a).

ASTM E794 - 06 Este método de prueba describe la determinacion de las temperaturas de
fusién (y cristalizacion) de materiales puros mediante DSC y analisis térmico diferencial
(DTA). Este método de prueba es generalmente aplicable a materiales térmicamente estables
con temperaturas de fusion bien definidas. El método de prueba implica calentar (o enfriar)
una muestra, a una velocidad y ambiente controlados a través de la region de fusion (o
cristalizacion). La diferencia en el flujo de calor (para el DSC) o en la temperatura (para el
DTA) entre el material de prueba y un material de referencia debido a cambios de energia,
se monitorea y se registra continuamente. Una transicion estd marcada por la absorcion (o
liberacion) de energia de la muestra, que resulta en un pico endotérmico (o exotérmico)
correspondiente en la curva de calentamiento (o enfriamiento).

2.1.1.3 Conductividad térmica

ASTM D5334 — 08 Esta norma presenta un procedimiento para determinar la conductividad
térmica del suelo y en rocas blandas empleando un método de sonda de aguja. Este método
de prueba es adecuado para materiales isotropicos y es aplicable a materiales secos en un
rango amplio de temperatura de 0 a 100°C, de acuerdo con la idoneidad de construccion de
la sonda térmica de aguja para temperaturas extremas. El método también se puede aplicar
en muestras liquidas, sin embargo, se debe tener cuidado para evitar errores ocasionados por
los gradientes térmicos resultantes en el calentamiento de la sonda de aguja en, este tipo de
muestras (TeKa, 2022).

ASTM C177 — 19 En esta norma se define el método de prueba estandar para mediciones de
flujo de calor en estado estacionario y propiedades de transmisién térmica mediante un
dispositivo de placa caliente protegida. La mayor parte de la prueba se basa en limitar la
transferencia de calor al flujo unidimensional. El propoésito de la caja caliente protegida es
crear limites adiabaticos alrededor del calentador primario y poder aplicar la ley de la
conduccién de Fourier para una dimension.

ASTM E1530 — 19 Esta norma describe el método estandarizado para evaluar la
conductividad térmica mediante un transductor de flujo de calor (HFT) protegido. Este
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método de prueba es particularmente util para muestras homogéneas, multicapa y
compuestas, que pueden obtenerse desde materiales con un rango de conductividad térmica
aproximado 0.1 Wm ™ K™'a30 Wm ™ K™! en el rango de temperatura entre 150 K a 600 K.
El montaje experimental consiste en ubicar la muestra y el HTF entre dos placas planas
controladas a diferentes temperaturas dentro de un tubo protector aislado, para producir un
flujo de calor uniforme. Al alcanzar condiciones de estado estable se mide la diferencia de
temperatura entre las superficies en contacto con la muestra, por medio de sensores de
temperatura incrustados en las superficies de la placa, junto con la salida eléctrica del HFT.
El voltaje es proporcional al flujo de calor a través de la muestra, el HFT y las interfaces
entre el espécimen de prueba y el dispositivo.

2.1.1.4 Densidad

ASTM D1481 — 17 Esta norma describe el método de prueba estandar para densidad y
densidad relativa (gravedad especifica) de materiales viscosos por picndmetro bicapilar
Lipkin. Este método de prueba cubre la determinacion de la densidad de aceites mas viscosos
que 15 mm? s! (cSt) a 20 °C, y de aceites viscosos y ceras fundidas a temperaturas elevadas,
pero no a temperaturas a las que la muestra tendria una presion de vapor de 13.3 kPa (100
mmHg) o superior. Este método de prueba proporciona un procedimiento de céalculo para
convertir la densidad en densidad relativa (gravedad especifica).

ASTM D1298 — 12b Describe el método de prueba estandar para densidad, densidad relativa
o gravedad API de petréleo crudo y productos de petrdleo liquido por método de hidrémetro.
Este método de prueba cubre la determinacioén de laboratorio utilizando un hidrémetro de
vidrio junto con una serie de calculos, de la densidad, densidad relativa o gravedad API de
petrdleo crudo, productos derivados del petréleo o mezclas de productos derivados del
petroleo y no derivados del petroleo que normalmente se manejan como liquidos, y que tienen
una presion de vapor Reid de 101.325 kPa o menos.

2.1.1.5 Viscosidad

ISO 12058 — 1 Este procedimiento especifica los principios generales de la determinacion de
la viscosidad de polimeros y resinas en estado liquido emulsionado o disperso, utilizando un
viscosimetro de caida de bola en un tubo inclinado. Est4 disefiado para su aplicacion en
liquidos en un rango de medicidon de viscosidad de 0.6 mPa-s a 250 000 mPa-s (rango de
temperatura —20 °C a +120 °C) para los cuales el esfuerzo cortante y la velocidad de corte
son proporcionales, es decir la viscosidad es independiente de la velocidad de corte.

ASTM D445 Esta norma describe el procedimiento para determinar la viscosidad cinematica
de productos liquidos derivados del petrdleo tanto opacos como transparentes. El ensayo
consiste en medir el tiempo que tarda un volumen de liquido en fluir por gravedad a través
de un viscosimetro capilar de vidrio calibrado. El valor de la viscosidad dindmica puede
obtenerse al multiplicar la viscosidad cinematica por la densidad del liquido.
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2.1.1.6 Calor especifico

ASTM D4611 presenta el procedimiento para determinar los valores medios e instantaneos
del calor especifico en muestras solidas. El ensayo emplea el método clasico de mezclas y
aunque fue desarrollado para rocas y suelos es posible adaptarlo para medir el calor
especifico de otros materiales. Basicamente, el procedimiento consiste en calentar una
muestra al interior de un horno y posteriormente dejarla caer de manera subita en un
recipiente aislado lleno de liquido calorimétrico. La temperatura al interior del fluido es
monitoreada y se determina la temperatura de equilibrio. El calor especifico es obtenido
mediante un modelo matematico descrito en la norma.

ASTM E1269 Describe el procedimiento para la determinacion de la capacidad calorifica
especifica mediante DSC. Este método de prueba es aplicable generalmente a sélidos y
liquidos térmicamente estables por medio de DSC y también por DSC por temperatura
modulada (MT-DSC). El ensayo requiere la realizacion de tres mediciones: medicion de
referencia (crisol vacio), estdndar (generalmente zafiro) y la de la muestra del material a
ensayar. Las tres mediciones deben ser llevadas a cabo bajo idénticas condiciones.

2.1.2 Avances en la estandarizacion de la caracterizacion termofisica de PCMs

Recientemente se ha avanzado en la obtencion de procedimientos estandarizados los cuales
se presentan a continuacion.

2.1.2.1 Norma establecida por la RAL

El acrénimo RAL proviene de Reichs-Ausschul3 f'ur Lieferbedingungen, lo cual se traduce
como “Comité estatal para plazos de entrega y garantia de calidad”. Este comité fue fundado
en 1925 y a la fecha el sello RAL establece que los materiales son ensayados bajo estrictas
condiciones de calidad y asegura que el producto adquirido esta certificado y verificado por
organismos independientes.

En su version publicada en la pagina web de la Asociacion de Calidad (www.pcm-ral.org)
(RAL, 2018), se encuentran las definiciones, requisitos, métodos de ensayo y presentacion
de resultados desarrollados para PCMs. De acuerdo con el estandar propuesto por la RAL
uno de los requisitos para la buena calidad de los ensayos por DSC, es que el proceso debe
garantizar el equilibrio térmico durante la medicion. Si se realiza una medicion dindmica con
velocidad de calentamiento y enfriamiento constante en un DSC, se debe utilizar una tasa de
velocidad suficientemente baja. La entalpia de cada rampa de calentamiento y enfriamiento
se grafican contra la temperatura, como se muestra en la Figura 2.1, a partir de estas graficas
se tienen en cuenta los puntos de inflexion de las curvas de calentamiento y enfriamiento.

Se deben ir graficando las curvas de entalpia-temperatura conforme se van variando las
velocidades de calentamiento y enfriamiento. Las pruebas se deberan repetir reduciendo a la
mitad la velocidad de calentamiento cada vez, hasta que se cumpla uno de los siguientes
criterios:
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1. las temperaturas en los puntos de inflexion de las mediciones de calentamiento no se
desvian mas de 0.2 K entre si, o

ii.  las temperaturas en los puntos de inflexion de las curvas de calentamiento y
enfriamiento a la misma velocidad no se desvian mas de 0.5 K entre si.

Figura 2.1. Equilibrio térmico garantizado durante los experimentos (RAL, 2018)

Lanorma considera que la velocidad de calentamiento més lenta de las dos a la que se cumple
primero uno de los criterios, se usa como la velocidad de calentamiento maxima para todas
las mediciones adicionales del material de muestra. Si bien, la RAL establece un
procedimiento riguroso para la determinacion de las propiedades en los PCM, solo aquellas
empresas que se someten voluntariamente a las estrictas especificaciones de prueba y
garantia de RAL reciben el derecho a llevar la marca de calidad RAL.

2.1.2.2 Task 4229

El procedimiento de estandarizacion en la determinacion de la entalpia de cambio de fase por
medio del DSC, ha sido el fruto de los resultados de los ensayos inter-laboratorios por grupos
de materiales de distintas instituciones (conocido como Task 42), dependientes de la Agencia
Internacional de Energia. El procedimiento se encuentra basado en el estindar alemédn RAL
descrito anteriormente, y en ¢l se consigna el procedimiento para caracterizar PCMs
utilizando DSCs en modo dinamico, abarcando algunos aspectos no considerados en la RAL
(Gschwander, Haussmann, Hagelstein, Sole, Diarce, et al., 2015).

El procedimiento de medicion descrito incluye aspectos relacionados con la calibracion del
DSC, sugerencias para la preparacion de la muestra, descripcion detallada del procedimiento
y algunas sugerencias para la mejora en el analisis de las mediciones.
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2.1.3 Calorimetria Diferencial de Barrido (DSC)

La Calorimetria Diferencial de Barrido es la técnica méas comun para determinar transiciones
de fase en compuestos inorganicos, polimeros y alimentos, en esta técnica se mide la
diferencia entre las entradas de energia a una sustancia y un material de referencia, mientras
ambos son sometidos a un programa de temperatura controlada. En el DSC una muestra y
una referencia inerte se calientan o enfrian simultdneamente a una velocidad lineal elegida,
mientras se controla la diferencia en el flujo de calor entre ellas. La Figura 2.2 muestra un
esquema con los principales componentes de una camara DSC.

Figura 2.2. Esquema del equipo DSC

Algunos aspectos relevantes en una prueba DSC, son que el equipo debe contar con una gran
estabilidad de la linea base y ademas debe contar con una adecuada precision y sensibilidad
en la lectura de las masas de los crisoles de la muestra y la referencia (Parameshwaran et al.,
2018).

2.1.3.1 Equipos para los ensayos DSC

Entre los fabricantes de sistemas de calorimetria diferencial de barrido disponibles en el
mercado se encuentran: Perkin Elmer, Shimadzu, Mettler Toledo, Netzsch, TA Instruments,
entre otros. Estos equipos de medicion funcionan acoplados a un sistema de enfriamiento que
permite realizar experimentos a temperaturas inferiores a los 0 °C.

Los DSC modernos de la marca TA Instruments, cuentan con la tecnologia Tzero con la que
adicionalmente se consideran los efectos de alguna posible asimetria entre las celdas. Esta
tecnologia utiliza un termopar adicional denominado Tzero, que es distinto a los otros
sensores del sistema de medicion de flujo de calor instalados en la muestra y la referencia,
tal como se ilustra en la Figura 2.3.

Bésicamente, al realizar un balance de energia entre los sensores, asumiendo que tanto la
plataforma de la muestra y la referencia ofrecen una resistencia térmica (R) y considerando
sus respectivas capacidades calorificas (C), se obtienen las ecuaciones presentadas en (1),
donde los subindices s y r indican la muestra y la referencia respectivamente, y To es la
temperatura medida con el termopar central (Tzero).
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Figura 2.3. Esquema de la celda del equipo DSC 250 de TA Instruments
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Para la medicion del flujo de calor durante la experimentacidn, se requiere previamente un
proceso de calibracion del equipo (el cual més que una calibracion es una medida para
determinar los valores de las resistencias y capacidades calorificas de cada celda), con el fin
de determinar posteriormente el flujo de calor asociado a la muestra mediante la expresion
conocida como la ecuacion de 4 términos (2), debido a los componentes que la integran.

)

Esta tecnologia permite aumentar la sensibilidad y la resolucidon durante la prueba, respecto
de otros equipos convencionales y a su vez la linea base del DSC en vacio serd mas recta y
cercana a cero.
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Al realizar la calorimetria, los datos del flujo de calor diferencial resultante se grafican
respecto a la temperatura o al tiempo. Un cambio positivo o negativo en este diferencial
revela la ocurrencia de un proceso endotérmico o exotérmico (véase la Figura 2.4), como
puede ser una transicion de fase, entre las que se encuentran la transicion vitrea, cristalizacion
y fusion, o pueden ser una reaccidon quimica tales como la termopolimerizacion o la
fotopolimerizacion (curado), la oxidacion también puede investigarse facilmente con un DSC
de acuerdo con lo reportado por Sullivan (2014).

Figura 2.4. Ejemplo de reacciones endotérmicas y exotérmicas resultantes de un DSC

La evaluacion de propiedades térmicas mediante un DSC requiere una elevada precision y
sensibilidad del equipo con el que se realizara la evaluacion experimental, por lo que un
equipo adecuado para este propdsito debera satisfacer los siguientes aspectos:

v" Aislamiento térmico adecuado de la cdmara de medicion.

v Adecuado contacto entre la base de la plataforma y el crisol, si el contacto es
imperfecto se produce un retraso en el flujo de calor, el cual disminuye la resolucion
de los resultados experimentales.

v" Homogeneidad en la distribucion de temperatura al interior del horno, esto exige que
el mismo sea lo mas pequenio y simétrico posible.

v Alta precision en el disefio de las celdas, con el fin que cualquier variacion entre la
celda de muestra y de referencia afecte poco a los resultados de la medicion.

Existen dos tipos distintos de DSC que son: el de flujo de calor (hf-DSC) y el DSC de
potencia compensada, en el primero, tanto el crisol vacio como la muestra estan en la misma
recamara, mientras que en el segundo los dos crisoles estdn en camaras separadas (disponible
exclusivamente en equipos de la marca Perkin Elmer). En este documento solo se hara
referencia como DSC al de flujo de calor por ser el método mas extendido.
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2.1.3.2 Determinacion del calor especifico por DSC

El calor especifico puede ser obtenido experimentalmente a partir de ensayos convencionales
realizados en el equipo DSC. En un DSC ideal, si se calienta una muestra vacia no habria
sefal de flujo de calor, es decir, la linea base de la bandeja vacia seria una linea recta a cero
milivoltios. Bajo estas condiciones, si calentdramos una muestra de cualquier material, el
desplazamiento de la linea cero estaria dado por:

aqQ

T BW 3)

Donde dQ/dt es el flujo de calor, 8 es la tasa de calentamiento y W es la masa del espécimen
de prueba.

Cassel (2001) indica que la mayoria de los DSC exhiben una compensacion sustancial del
flujo de calor incluso cuando no hay una muestra presente, y esta sefial de flujo de calor
depende en gran medida de la velocidad de calentamiento, la temperatura y otros factores.
Por lo tanto, para poder obtener la curva de ¢, en un DSC tradicional, es necesario restar la
linea de base de la bandeja vacia en condiciones idénticas, antes de determinar c, de la
ecuacion (3). Una limitacion adicional es que la calibracion del instrumento es critica, tanto
la escala de temperatura como el flujo de calor.

De acuerdo con la Norma ASTM E1269 (2018), se requiere de manera obligatoria realizar
tres ensayos para la obtencion de este: el escaneo de linea base a dos crisoles sellados vacios
en el portamuestras, la medicion a una muestra estandar de zafiro y la medicion al material
de muestra que se desea evaluar. La Figura 2.5 muestra un esquema de la forma en que se
deben realizar los 3 ensayos requeridos para la estimacion del calor especifico.

Figura 2.5. Configuracion del conjunto de mediciones necesarias para determinar el calor especifico de acuerdo con la
norma ASTM E1269.

Una vez se tienen las mediciones, el calor especifico de la muestra ¢, (s) puede ser obtenido
por medio de la siguiente expresion:
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Ds ' Wst

— 4)
Dst ’ VVS

cp(s) = cp(st) -

Donde ¢, (st) es la capacidad calorifica del zafiro, D, es la diferencia entre el flujo de calor
de la muestra y el crisol vacio a la misma temperatura, Dg; es la diferencia entre el flujo de
calor del zafiro y el crisol vacio a la misma temperatura, W,y W, son las masas de la muestra
y el zafiro respectivamente.

De acuerdo con lo reportado por Barreneche et al. (2013), las calorimetrias pueden ser
realizadas en modo dindmico o en modo escalonado por pasos, sin encontrar diferencia
significativa entre ambos modos de operacion del DSC para las parafinas. En el caso de los
hidratos de sal es recomendable usar el modo dinamico lento. La norma ASTM D4419-90
para ceras derivadas de petroleo recomienda velocidades de 20 y 10 °C min™!, sin embargo,
para PCMs orgénicos e inorganicos se recomienda el modelo dindmico lento con velocidades
constante de 0.5 K min™'. Lazaro et al. (2013) propusieron una metodologia para evitar la
variabilidad de algunos parametros que influenciaban la determinacién de la curva de
entalpia, en funcion de la temperatura mediante la DSC, empleando el método dindmico,
encontraron buenos ajustes para las pruebas de calentamiento, sin embargo, en las pruebas
de enfriamiento se obtuvieron grandes desviaciones.

2.1.4 T-history

Este método fue propuesto originalmente por Yinping & Yi(1999)y est4 basado en comparar
la evolucion de la temperatura del material a ensayar con la de otro material de referencia
con propiedades conocidas, los cuales deben ser sometidos a un proceso de enfriamiento y/o
calentamiento en una camara controlada (Figura 2.6). Ambos materiales deben estar
contenidos en recipientes con una relacion longitud/diametro suficientemente grande como
para asumir la transferencia de calor como unidimensional, asi como coeficientes
convectivos iguales y que es valida la suposicion de resistencia interna despreciable para
cada montaje, es decir, que se requiere un nimero de Biot pequefio, y por tanto un ritmo de
transferencia de calor lento (esto contrasta con lo presentado anteriormente sobre la
influencia de la rampa térmica en los resultados DSC). De esta manera se pueden calcular las
propiedades termofisicas, comparando las curvas de enfriamiento tanto del material de
cambio de fase como de la sustancia de referencia.
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Figura 2.6. Esquema original del T-history propuesto por Yinping & Yi (1999)

Unas de las ventajas de este método son su relativa sencillez y bajo costo, y que, al ser un
dispositivo no comercial, cada institucion puede construir su montaje de acuerdo con el rango
especifico de la aplicacion que se desea evaluar. Otro aspecto que cubre el método es que, al
ensayar una muestra de un tamafio representativo, se reduce la cristalizacion asociada a
muestras pequefias como ocurre en el DSC, asi como que el método es menos sensible a la
falta de homogeneidad en la muestra. Adicionalmente, con el T-History se puede analizar el
fenomeno de subenfriamiento presente en algunos materiales.

Con los anos se han introducido mejoras al método con el fin de mejorar la precision y
adecuarlo a un amplio rango de materiales. Marin et al. (2003) propusieron un procedimiento
para presentar los resultados obtenidos de las curvas de temperatura-entalpia a partir de un
ensayo T-history clasico, de esta manera se pudo determinar los valores de ¢,y de /4 en
funcién de la temperatura. Lazaro et al. (2006) utilizaron el montaje desarrollado por el
Instituto de investigacion ZAE-Bayern para sustancias de almacenamiento térmico de
energia no puras, tales como las parafinas, en la cual los datos experimentales de las curvas
de entalpia obtenidas diferian en un 8% de los valores determinados con el DSC. Este
montaje consistia en una cadmara térmica aislada en la que se alojaban los tubos que contenian
la muestra y la referencia, las cuales a su vez también se encontraban aisladas (Figura 2.7).

Figura 2.7. Esquema de la configuracion del T-history del instituto ZAE-Bayern (Lazaro et al., 2006)

Al comparar los resultados obtenidos por el DSC y el T-history, se han encontrado similitud
entre ambos, con la ventaja de que este ultimo permite ensayar materiales poco homogéneos
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como los hidratos de sal (Gilinther et al., 2009b), son variados los estudios que han
demostrado la validez de este método respecto al DSC en materiales como ceras de parafina,
hidratos de sal y acidos grasos (Kravvaritis et al., 2010; Sol¢ et al., 2013; Hasan et al., 2014).

Mientras que para las mediciones DSC se requieren tamafios de muestras muy pequeiias, las
cuales pueden generar problemas de homogeneidad del material, en especial para las mezclas
como las ceras de parafina, en el T-history se ensayan muestras con tamafios 1000 veces mas
aproximadamente. Rathgeber et al. (2014) realizaron mediciones combinadas de DSC y T-
history obteniendo resultados calorimétricos mas significativos para las curvas de entalpia,
al poder separar las propiedades de las muestras estudiadas y los efectos de los métodos
aplicados. Los resultados obtenidos de las curvas de entalpia para la mayoria de los materiales
estudiados mostraron una desviacion inferior de 1°C, lo cual equivale a la precision de
temperatura requerida por la norma RAL para PCMs. Los autores encontraron menor
subenfriamiento que en las pruebas DSC, lo cual es previsible debido a que la nucleacion es
un proceso estadistico y por lo tanto, depende del volumen. El uso conjunto de ambos
métodos se recomienda en los casos en los que se presenten cambios de fases dependientes
del volumen, tales como una cristalizacion lenta o una separacion de fases.

El método T-History a pesar de ser un método de bajo costo, ha mostrado su versatilidad para
estimar propiedades en tamafios de muestra de PCMs considerables, respecto de los equipos
especializados. Esto ha dado pie a que surjan otros equipos para la caracterizacion termofisica
de PCMs de otras propiedades. Cabeza et al. (2015) reportaron algunos de estos trabajos
descritos en la literatura, en esta recopilacion se encontraron dispositivos caseros para la
medicion de difusividad y conductividad térmica, asi como para la obtencion de curvas de
entalpia-temperatura, evidenciando las dificultades de la caracterizacion e imposibilidades
de lograrla con muestras en la meso y macroescalas con equipos comerciales.

2.2 Modelacion numérica del proceso de cambio de fase

2.2.1 Ecuaciones de gobierno

La modelacion numérica del proceso de cambio de fase sélido-liquido puede estudiarse
empleando distintas metodologias, las cuales estan basadas principalmente en métodos
moviles (front-tracking) con malla fija o adaptativa y métodos de dominio fijo. El primero
produce resultados mas precisos en la interfaz, pero es mas complicado para dominios
complejos, tridimensionales o interfaces solido/liquido sujetas a grandes deformaciones
(Zeneli et al., 2021). El segundo método es mas sencillo, ya que resuelve una sola ecuacion
de energia para ambas fases mientras rastrea implicitamente la interfaz. Entre estos métodos
se encuentran los métodos de la capacidad calorifica y el de la entalpia desarrollado por
Voller & Prakash (1987), el cual es el mas popular en simulaciones de cambio de fase,
especialmente en software comerciales como ANSY'S Fluent, COMSOL, STAR CCM+y en
codigos abiertos como OpenFOAM.
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Los métodos mdviles rastrean la frontera de manera explicita, lo cual implica calcular la
ubicacion de la frontera del cambio de fase al inicio de cada paso de tiempo, lo que induce
una complejidad a su programacion y posterior solucion. Adicionalmente surgen
inconvenientes por la interaccion entre la interfaz de la malla con la malla fija, los cuales
generalmente son superados mediante un modelo numérico de reconstruccion dindmica de la
malla de la interfaz, a medida que evoluciona el cambio de fase. Los métodos de malla movil
se basan en las ecuaciones exactas, mientras que los de malla fija adoptan simplificaciones,
por esta razon, en este documento se consideran solamente los métodos de dominio fijo, los
cuales se describen brevemente a continuacion.

2.2.1.1 Meétodo de la entalpia:

La caracteristica esencial de esta formulacion es que rastrea el frente en movimiento de una
manera implicita, al aislar los efectos del calor latente en un término fuente. Esto presenta
una dificultad en las condiciones de transferencia de calor y masa cerca de la interfaz, la cual
puede ser comunmente superada al definir términos fuentes para los volumenes en la
ecuacion de gobierno. Especificamente en la ecuacion de energia se considera el calor latente
asignando en cada celda un valor de acuerdo con su temperatura. La ecuacion general que
gobierna el método de la entalpia es:

O pH +-2( H)—a< )+5 5
ac Pt T ax, P T 95 %oy, T On )

Donde a es la difusividad térmica (k/c), H es la entalpia especifica, definida en cada
volumen de control como la suma de la entalpia sensible (h) y el calor latente (AH):

H=h+AH (6)
La entalpia sensible h es igual a:
T
h = h.ef +J cp dT (7)
Tref

Donde h,s es la entalpia a la temperatura de referencia (T..; = 25°C). La ecuacion (5)
contiene el término fuente utilizado en la formulacion basica del método de entalpia definido
como:

d d
Sh = ﬁ(PAH) + a—xi(PuiAH) (®)

Donde AH = f(T), el calor latente se define en funcion de la temperatura. En el caso de
cambio de fase isotérmica, el termino d/(0x; ) (pu;AH) desaparece y la funcion f(T) se
define como:
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Donde T,, es la temperatura de cambio de fase y L es el calor latente de fusion. Este método
tiene la ventaja de que es aplicable para materiales que tienen una temperatura de cambio de
fase especifica o un rango de temperaturas, ademas la formulacion del método y los esquemas
de correccion de la velocidad son independientes a la técnica numérica utilizada (FEM, FDM
y FVM), otras ventajas son que la ecuacion que gobierna el método es similar a la ecuacion
monofasica, tampoco se debe satisfacer una condicioén para el seguimiento de la interfaz
liquida/solida. Este método ha demostrado ser simple y preciso y muchos investigadores han
podido validarlo con resultados experimentales (Zeneli et al., 2021).

Estos fendmenos son modelados en conjunto con las ecuaciones de Navier-Stokes, las cuales
son aplicables a problemas de mecénica de fluidos y térmicos y estan basadas en los

principios de conservacion, estas se pueden adaptar a un fluido con densidad variable (Pope,
2000).

Ecuacion de continuidad:

0 +a( )= 0 10
ot T oy, P = (10)

Ecuacion de momento en el liquido (T > T,):

0 il op 0%u;

3¢ (P + % (puu;) = %, +pu

i 11

2.2.1.2 Meétodo de la entalpia-porosidad

Este método ha sido ampliamente utilizado para estudiar el proceso de fusion/solidificacion
al interior de contenedores de PCM en el que la conveccidn natural es significativa. Es el
método preferido a la hora de modelar procesos de cambio de fase debido a su alta precision
y rapida convergencia. En su origen, se desarrollo para aleaciones metalicas, que presentan
un rango de fusion/solidificacion, con una temperatura de liquidus y otra de sdlidus, lo que
determina una zona bifésica no debida a la fluidodinamica en que coexisten las dos fases con
diferente composicion entre ellas. Suponiendo aproximadamente una relacion lineal entalpia-
temperatura, lo que lleva a las ecuaciones 12-13. Esta zona se denomina "blanda" o "pastosa"
(mushy). Adicionalmente, el método implementa una correccion a la ecuacidon de momento
en esa zona, mediante un término fuente ad-hoc (es decir, sin base fisica), que tiende a detener
el movimiento al aumentar la fraccion de solido y viceversa. El método se reduce al anterior
para una sustancia pura cuando /iquidus tiende a solidus y por tanto la zona blanda tiene un
espesor muy pequenio.

En este modelo el calor latente esta dado por la siguiente expresion:
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AH = BL (12)

Donde f es la fraccion liquida es definida como:

0, T <Ts fase sélida
T —Ts A s
B = Ts < T <T, fasesolida/liquida (13)
T, —Ts
1, T>T, fase liquida

donde T's y T}, son la temperatura de s6lido y liquido respectivamente. La ecuacion (13) es la
solucion de la aproximacion lineal para el cambio de fase en mezclas presentado
anteriormente. Cuando se produce el cambio de fase en las cercanias de la temperatura de
cambio de fase, los cambios bruscos pueden ocasionar dificultades numéricas. Para
solucionar esto, una pequefia region de temperatura artificial se introduce con el fin de
aproximar la discontinuidad a la curva continua lineal (Voller et al. 1990).

Dos temas importantes que requieren especial atencion son la variacion de la densidad y el
manejo de la velocidad de los s6lidos. Las variaciones de densidad entre las fases del PCM
pueden ser abordadas con diferentes enfoques.

La aproximacion de Boussinesq consiste en considerar en la variacion de la densidad del
PCM sélo el término de flotabilidad en la ecuacion de momento.

p = po(1— BAT) (14)
Donde AT es la diferencia de temperatura de la celda y p, es la densidad de referencia, la
cual se mide a la temperatura de referencia Ty (generalmente 25°C).

Sin embargo, si se desea modelar la expansion o contraccion del volumen mientras ocurre el
cambio de fase, la aproximacion de Boussinesq no seria una buena alternativa. Un enfoque
mas preciso seria considerar el cambio de la densidad durante el cambio de fase, ¢l cual
varia entre los valores de las densidades de las dos fases y se realiza una interpolacion lineal
para la zona "blanda" con el fin de evitar inestabilidades numéricas, es decir:

Ps T<Ts fase sélida
ppcy = {Variacidon lineal Ts <T < T, fasesolida/liquida (15)
P T>T, fase liquida

En un problema de fusidon/solidificacion para un dominio fijo, se requiere modificar la
ecuacion de cantidad de movimiento para considerar la transicion entre las fases liquida y
solida, garantizando que en esta ultima las velocidades sean cero. El método principal para
lograrlo es introducir un término fuente (S,,) en la ecuacion de cantidad de movimiento:

0 0 op 2y,
T (pw;) + o (pwu;) = %, +u 5%,0%

+pgi + Sy (16)
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En la ecuacion 16, el término fuente (S,,) modifica el balance de momento en funcién de la
fase. Este término varia desde un valor elevado imponiendo completo reposo en la region
solida, hasta un valor limite de cero cuando el material se vuelve completamente liquido. La
zona "blanda" de mezcla de liquido-solido puede tener una existencia fisica para mezclas o
hacerse convenientemente fina para sustancias puras. Este comportamiento se puede explicar
mediante la definicion de:

S, = —A'y (17)

Donde A" es la funcidn porosidad definida por Brent et al. (2007), la cual varia de cero en la
fase liquida a un valor C muy grande en la fase sélida. Esta funcion permite que la ecuacion
de momento imite el comportamiento del flujo en la regién blanda del PCM, definido por la
ecuacion de Carman-Kozeny derivado de la ley de Darcy para un medio poroso (Assis et al.,
2007).

jo_Ca=pr

it g (18)

Donde C es la constante de la zona blanda, que depende de su morfologia; se recomiendan
los valores entre 1 X 10* y 1 x 107 para la mayoria de las aplicaciones. 8 es la fraccion
liquida local. Voller & Prakash (1987) introducen la constante g como un nimero pequeio
(0.001) para prevenir la division por cero. Para efectos practicos la fraccion liquida es 1 en
la regién completamente liquida; por lo tanto, los valores para A" y S, en estos casos se
vuelven cero. En los elementos que estan cambiando de fase, el valor de A serd dominante
en las componentes transitoria difusiva y convectiva en la ecuacion de cantidad de
movimiento, y en los elementos totalmente solidos forzara a todos los términos en la ecuacion
de gobierno a predecir la velocidad como cero.

2.2.1.3 Meétodo de capacidad calorifica:

En este método basado en la temperatura, correlaciona la capacidad calorifica con la
pendiente de la curva entalpia-temperatura. Existen dos variaciones a este método: (1)
capacidad calorifica aparente y (2) capacidad calorifica efectiva.

En el método de la capacidad calorifica aparente, el calor latente se considera como un
aumento de la capacidad calorifica del material en el rango de temperatura de cambio de fase,

la capacidad calorifica aparente (capp) puede ser definida como:

Cs, T<Ts fase sélida
Capp = 1€ Ts <T <T, fasesolida/liquida (19)
c, T>T, fase liquida

Donde
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T
{fT Le(T)dT + L}
Cin = s
mn Tl _ TS
Donde L es el calor latente. La ecuacion de energia en una dimension considerando la
capacidad calorifica aparente queda de la siguiente manera:

c c’)T_ 6( aT)
Phapp 5t = 5 \" ox

(20)
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Esta ecuacion puede ser facilmente discretizada y resuelta numéricamente. A pesar de esto,
el método presenta el inconveniente que, si en un volumen de control el aumento de
temperatura se da desde un valor inferior a la temperatura solidus hasta una temperatura
superior a la liguidus o viceversa en un paso de tiempo, no se tendria en cuenta la ganancia
o pérdida de calor en dicho volumen, por lo que deben utilizarse pasos de tiempo muy
pequefios para evitar estas deficiencias, con una evidente disminucién en la eficiencia
computacional (Hu & Argyropoulos, 1996).

El método de la capacidad calorifica efectiva esta basado en la idea de considerar el fendmeno
de cambio de fase en los calculos de la capacidad calorifica, para ello la capacidad calorifica
efectiva debe incluir el calor latente de cambio de fase, es decir el valor de la propiedad debe
subir y bajar subitamente con un pico, cuando el material cambia de fase (Klimes et al.,
2012). Para el calculo confiable de esta propiedad, una de las herramientas mas confiables es
la calorimetria diferencial de barrido. Este método define la capacidad calorifica efectiva
como (Iten et al., 2017):

T
Ceff = j lpcpdT (22)
y s
Cp,s T <Ts fase sélida
cp =3 (A= B)cps + Py + Tz%Ts Ts < T <T, fasesolida/liquida (23)
Cp,1» T>T, fase liquida

2.2.1.4 M¢étodo de la viscosidad variable

El método de la viscosidad variable (VVM, del inglés Variable Viscosity Method) propuesto
por Gartling (1978), emplea la ecuacion de momento en la forma basica (16). Consiste
basicamente en el incremento de la viscosidad (u) con respecto a la temperatura,
especialmente en la fase solida. La viscosidad generalmente esta asociada a fluidos, pero en
este método se propone que la fase solida tenga valores elevados de esta propiedad. El
incremento elevado de la viscosidad en la fase solida induce una reduccion de la velocidad a
través del aumento en los términos difusivos de la ecuacion de cantidad de movimiento. La
ecuacion adecuada propuesta por Voller et al. (1987) es la siguiente:
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# = w + B[L — AH,] (24)
Donde y; es la viscosidad liquida y B es una constante grande. Cuando una celda es
completamente liquida, el calor latente representativo AH, = L, por lo que la viscosidad sera
w;, @ medida que el elemento cambia de fase, el valor de AH, cae por debajo de L y como
resultado se produce un incremento en u. Posteriormente, al finalizar el cambio de fase en el
elemento AH, = 0, y el valor de u sera u, + BL.

Son escasos los estudios disponibles en la literatura empleando el VVM en comparacion con
otros métodos como los que emplean un término fuente (Ehms et al., 2019). Aunque se
reportan resultados precisos con este método (Voller et al. (1987), Ghasemi & Molki (1999))
el VVM requiere un mayor tiempo computacional a medida que se incrementa la viscosidad
de la region solida (Kasibhatla et al. 2017), lo cual provoca algunas dificultades en la
discretizacion (Voller et al., 1987).

2.2.1.5 Meétodo del volumen de fluido (VOF):

El método VOF rastrea el frente mévil adoptando una formulacion implicita que utiliza la
fraccion de volumen de una fase en cada una de las celdas del dominio discretizado. Una de
las ventajas de este método es que conserva el volumen total por construccion, sin embargo,
su principal desventaja es que aumenta la complejidad del modelo numérico, por lo que el
uso de este modelo debe estar limitado a problemas multifasicos solamente.

Autores como Assis et al. (2007) han modelado la fusion de PCM con presencia de aire en la
parte superior utilizando el enfoque de la entalpia-porosidad para modelar el cambio de fase
y el método VOF para representar los dos fluidos inmiscibles (aire y PCM). Con el fin de
describir el sistema aire-PCM con movimiento de su interfaz, es posible emplear el VOF en
el software comercial ANSYS-Fluent debido a su capacidad Unica de rastrear la interfaz en
movimiento entre el PCM y el aire. De acuerdo con la ecuacion (13), si la fraccion de
volumen del fluido nt" se denota como a,,, entonces uno podria concluir que las siguientes
tres condiciones pueden ser establecidas por el método de la entalpia-porosidad (Xiong,
2017):

(i) Si a,, = 0, la celda nt"* de fluido est4 vacia.
(11) Si0 < a, < 1,lacelda contiene la interfaz entre el fluido n"* y uno o mas fluidos
(iii)  Sia, = 1,la celda n*" de fluido esta llena.

Por lo tanto, las propiedades de cualquier celda dada son puramente representativas de uno
de los medios o representativas de una mezcla de medios, segun el valor de la fraccion de
volumen a,,. Como resultado se puede rescribir la ecuacion de continuidad como:
da, O
ot Tox
Donde a, es la fraccion de volumen, t es el tiempo, x; es la direccion en coordenadas
cartesianas y u; es la componente de la velocidad.

(apu) =0 (25)
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2.2.2 Antecedentes de la modelacion numérica de PCMs encapsulados

Para los problemas de Stefan se han desarrollado un nimero muy limitado de soluciones
analiticas. Voller et al., (2004) presentaron una solucidn para una sola fase con calor latente
distribuido como una funcion lineal de la posicion. Sin embargo, para el problema de Stefan
en configuracion esférica y cilindrica no se han desarrollado soluciones analiticas, hasta
donde se conoce (Akhtar et al., 2021). Para estas configuraciones, es conveniente utilizar
métodos asintoticos, hibridos analiticos-numéricos y numéricos para obtener soluciones
aproximadas.

Durante el proceso de fusion y solidificacion, el PCM cambia su fase de sélido a blando y
luego a liquido durante el proceso de calentamiento, este proceso es reversible durante la
solidificacion. Por lo que se distinguen en total 6 etapas durante el proceso de carga y
descarga del PCM. Durante estas transformaciones surge el problema de determinar cual de
los mecanismos de transferencia de calor domina el proceso, es por esta razén que el
problema de cambio de fase puede ser clasificado en dos categorias principales: dominados
por la conduccién y controlados por la conduccion/conveccion.

Existen varios enfoques para la modelacion numérica de PCMs, entre los que se distinguen
los métodos basados en la temperatura y los basados en la entalpia. En el primer método, la
temperatura se considera una Unica variable dependiente. Las ecuaciones de conservacion de
energia para el sélido y el liquido se escriben por separado; por lo tanto, la posicion de la
interfaz s6lido-liquido se puede rastrear explicitamente para lograr una solucion precisa para
los problemas. Los segundos métodos, basados en la entalpia, son los mas utilizados por los
investigadores y en €l no es necesario rastrear la posicion del interfaz solido/liquido. Este
método tiene como ventajas (i) la facilidad de su resolucion, (i) las ecuaciones de gobierno
son similares a la ecuacion monofasica (ii1) la formulacion de la entalpia comprende la
solucion en la zona blanda, y (iv) no es necesario satisfacer condiciones explicitas en la
interfaz (Al-Abidi N et al., 2013).

Los enfoques mas utilizados en la literatura especializada desde la década de 1970 son el
método de la capacidad calorifica efectiva y el método de entalpia. Aunque ambos métodos
tienen una precision razonable, también cuentan con desventajas inherentes. El método de
entalpia es dificil para manejar problemas de sobreenfriamiento y oscilacion de temperatura.
El método de capacidad calorifica efectiva tiene dificultades para resolver los problemas de
cambio de fase cuando el rango de temperatura de cambio de fase es pequefio y no es
aplicable para los casos en los que el cambio de fase ocurre a una temperatura fija (Liu et al.,
2015). En la actualidad son variados los modelos numéricos que se han desarrollado para los
sistemas de almacenamiento térmico de energia en varias configuraciones geométricas, como
cilindrica, rectangular y esférica. Adicionalmente hay estudios donde se adicionan
dispositivos para el mejoramiento de la conductividad térmica mas comunes, como con aletas
y materiales porosos y fibrosos.

Se han realizado diferentes estudios de transferencia de calor en contenedores esféricos y
cilindricos. Assis et al. (2007) presentaron un estudio numérico y experimental del proceso
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de fusién de parafina comercial RT27 no restringida en un contenedor esférico. Sus
simulaciones numéricas consideraron un modelo multifasico VOF en el que inicialmente el
85% del volumen de la cavidad estaba relleno con PCM. Se realiz6 un analisis paramétrico
sobre un dominio bidimensional considerando axisimetria en el eje vertical. El valor de la
constante de la zona blanda utilizado fue de 10°. Las propiedades termofisicas se asumieron
de acuerdo con la informacién suministrada por el fabricante, sin embargo, en el articulo no
se da cuenta de la determinacion de los valores variables de las propiedades utilizadas, i.e. la
conductividad térmica y calor especifico, asi como de la determinacion de la viscosidad o las
consideraciones para la variacion de la densidad.

Tan, L. (2008) investigd experimentalmente el proceso de fusion del n-octadecano utilizando
ambos enfoques: restringido (se evita que el PCM se hunda hasta el fondo del contenedor
debido a que el material permanece pegado a las paredes de los termopares) y sin restriccion
(al no haber termopares, el PCM soélido se hunde debido a los efectos gravitacionales), como
se ilustra en la Figura 2.8.

Figura 2.8. Fusion del PCM al interior de una cavidad esférica (a) No restringida. (b) Restringida (F. Tan, 2008)

Tan et al. (2009) contrastaron los resultados obtenidos experimentalmente con los resultados
numeéricos, con el objetivo de comprender el papel de la conveccion impulsada por la
flotabilidad durante la fusion restringida y no restringida al interior de la capsula esférica.
Los resultados numéricos permitieron observar que en la etapa inicial de la fusiéon domina la
conduccion manteniendo una forma casi esférica, luego la fusion en la region superior de la
esfera es mucho mas rapida que en la region inferior debido al incremento de la zona que se
estd fundiendo. Las propiedades termofisicas del material se consideraron constantes en
ambas fases, la conveccion natural fue considerada con la aproximacion de Boussinesq. El
modelo computacional desarrollado fue bidimensional considerando axisimetria respecto del
eje vertical, logrando un buen ajuste entre los resultados de las fracciones liquidas del modelo
y del experimento, sin embargo, se encuentran desviaciones en las lecturas del termopar, las
cuales se creen que fueron causadas por la estratificacion térmica al interior del bafio en el
que se sumergio la muestra.
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Un fenémeno interesante presentado por Tan et al. (2009), es que dentro del contenedor de
PCM se evidencia la existencia de capas simultaneas de fluido térmicamente estables e
inestables, a lo largo del eje de simetria, de acuerdo con lo ilustrado en la Figura 2.9. En ella
se puede ver que la parte superior se estratifican las capas de fluido de manera horizontal,
con el fluido més denso por debajo de las capas calientes mas livianas. En la parte inferior
del contenedor, el eje de simetria cuenta con celdas de recirculacion que generan una columna
caliente de liquido ascendente hacia la superficie ondulada inferior del PCM so6lido.

Figura 2.9. Estructura de capas térmicamente estables e inestables a lo largo del eje de simetria (Tan et al., 2009)

Son variados los estudios de fusion en contenedores cilindricos desarrollados numérica y
experimentalmente, estos suelen dividirse también en fusion restringida y sin restriccion, y
suelen dividirse de acuerdo con la orientacion del eje de simetria del contenedor respecto al
vector gravedad en contenedores cilindricos horizontales y verticales. Se ha observado que
el comportamiento en contenedores cilindricos orientados horizontalmente es similar al de
los contenedores esféricos debido a los efectos de la curvatura que son comunes a ambas
formas (Dhaidan & Khodadadi, 2015).

Jones et al. (2006) desarrollaron un banco experimental con el que reportaron las
temperaturas al interior de un contenedor cilindrico relleno con PCM (n-eicosano),
adicionalmente reportaron de manera grafica el frente de fusion durante el calentamiento del
PCM, de tal modo que los resultados fuesen utilizados como referencia para la validacion de
codigos numéricos. Los resultados fueron comparados con un modelo computacional
empleando el método de la entalpia. Las propiedades termofisicas del n-eicosano fueron
obtenidas de otras referencias disponibles en la literatura especializada y se asumieron
invariantes con la temperatura a excepcion de la viscosidad. Las comparaciones entre las
mediciones experimentales y las predicciones numéricas para las ubicaciones del frente de
fusion y los datos de temperatura revelaron buenos acuerdos generales para los nameros de
Stefan hasta 0.1807.

Shmueli et al. (2010) Desarrollaron una investigacion numérica y experimental del proceso
de fusion en un contenedor cilindrico vertical relleno con parafina comercial RT27 cuyo
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intervalo de fusion fue entre 26-28°C. Se emple6 el método VOF para simular la expansion
del PCM cuando funde, generando una interfaz entre el PCM vy el aire sin interpenetracion.
Las propiedades termofisicas fueron las indicadas por el fabricante y la viscosidad dindmica
fue reportada como un polinomio de tercer grado. En este estudio se analiz6 los efectos de la
constante de zona blanda, el acoplamiento presion-velocidad y los esquemas de
discretizacion de presion sobre el comportamiento térmico del proceso de fusion y se obtuvo
concordancia cuantitativa entre las simulaciones y los experimentos.

Galione et al. (2015) presentaron un estudio numérico del proceso de fusion y solidificacion
al interior de un contenedor esférico del n-octadecano utilizando propiedades termofisicas
constantes y variables, para ello utilizaron el modelo de la entalpia y contrastaron los
resultados en 2 y 3 dimensiones respecto de los obtenidos numéricamente por Tan et al.
(2009). Las propiedades termofisicas del PCM fueron compiladas por los autores a partir de
un andlisis realizado de distintas fuentes, sin embargo, se presentaron algunas dificultades en
la busqueda de estas propiedades en las temperaturas cercanas al cambio de fase, en especial
con los valores de la densidad en la fase solida y la conductividad térmica de ambas fases,
asi como la temperatura de fusion, debido a que existe poca informacion en la literatura y en
algunos casos hay grandes discrepancias entre las distintas fuentes. Por ejemplo, Broadhurst
(1962) encontré que las impurezas podrian modificar el comportamiento de compuestos
puros como el n-octadecano, dando como resultado una modificacion de la temperatura de
fusién y del calor latente de fusion. Los modelos evaluados por Galione et al. (2015)
consideraron un coeficiente de conveccion entre la cubierta esférica y el bafio de agua, con
el fin de evitar los problemas de estratificacion mencionados por Tan et al. (2009), de hecho,
ensayaron dos valores, uno considerando una alta tasa de transferencia de calor entre el bafio
de aguay la cépsula y otro con una baja tasa de transferencia de calor, sin embargo al suponer
los valores de los coeficientes de transferencia de calor, se induce una fuente adicional para
las discrepancias en los resultados obtenidos. Las simulaciones mostraron que el modelo en
3D es capaz de reproducir patrones de flujo en la zona térmica inestable que no pueden ser
simulados con un tratamiento bidimensional, aunque la evolucion de la fraccion liquida
global no parece ser significativamente diferente entre las simulaciones 2D y 3D.

Kenisarin et al. (2020) realiz6 una revision critica de trabajos cientificos relacionados con el
proceso de fusion y solidificacion al interior de una capsula esférica y encontré que la
mayoria de los estudios fueron realizados a una temperatura fija, que es el caso mas simple
para describir las condiciones térmicas exteriores. Este enfoque no garantiza un célculo de
alta precision de las caracteristicas practicas de transferencia de calor para los PCM
disponibles. Debido a la escases de estudios experimentales exhaustivos y sistematicos de la
transferencia de calor durante el proceso de fusion y solidificacion, algunas de las
recomendaciones realizadas por los autores en futuras investigaciones se orienten hacia que:
(1) Las propiedades termofisicas deben medirse de manera confiable, incluido el punto de
fusion, el calor de fusion, la conductividad térmica, la densidad, el calor especifico en el
estado soélido y liquido, asi como la viscosidad en la regién de temperatura cerca del punto
de fusion. (i1) Cuando se investigan mezclas también deben medirse con precision sus
propiedades, en particular la viscosidad, ya que un valor incorrecto de este parametro puede
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contribuir significativamente en una desviacion de los resultados numéricos de los datos
experimentales. (iii) se aconsejan la presentacion de los resultados en forma grafica y tabular,
asi como la presentacion de los resultados en forma adimensional.

En la actualidad son diversas las investigaciones relacionadas con el proceso de fusion y
solidificacion en variadas configuraciones geométricas de los contenedores, sin embargo, se
descartan el efecto de la variabilidad de las propiedades termofisicas con la temperatura sobre
los modelos numéricos. Por ejemplo, Patel et al. (2020) desarrollaron un estudio cuyo
objetivo principal era visualizar el fendmeno de cambio de fase y comparar el
comportamiento térmico de contenedores de diferentes formas (esféricas, cubicas,
triangulares y en forma de cruz) durante los procesos de fusion y solidificacion.

De acuerdo con Zeneli et al. (2021), otros retos en la modelacion numérica consisten en:
primero, la inclusion de la radiacion en los modelos, especialmente en los casos que esta es
dominante, segundo, la variacion volumétrica del PCM por la diferencia en las densidades,
la cual generalmente es menor en la fase liquida respecto a la fase so6lida, dando como
resultado una compresion del volumen durante la solidificacion, que puede estar acompaifiada
de formacion de cavidades o porosidad en la forma final de la muestra. Por otro lado, si el
cambio de volumen se da en un contenedor cerrado, las variaciones de densidad conduciran
a un esfuerzo adicional inducido en las paredes del contenedor. Un tercer reto es modelar el
PCM considerando la presencia de aire o un gas inerte en el dominio, con el propdsito de
considerar los efectos de la compresibilidad. Un cuarto aspecto, es la formacion de cristales
(dendritas) durante la solidificacion, la cual resulta importante a la hora de evaluar el
rendimiento del sistema de almacenamiento de energia por calor latente, ya que esta afecta
la velocidad de fusion en el PCM.

Luego de realizar una revision de las principales investigaciones relacionadas con la
modelacién de PCM encapsulado, se puede resaltar principalmente que la validacion de los
modelos se hace en muchos casos sin considerar la variabilidad de las propiedades térmicas
con la temperatura, de manera general, estos estudios no verifican si las velocidades de
experimentacion (enfriamiento/calentamiento) de los modelos corresponden con las
velocidades a las que se obtuvieron las propiedades entregadas por el fabricante. Por otra
parte, no hay evidencia en la literatura del uso del método del calor especifico efectivo
aplicado unicamente al contenedor de PCM. A pesar del alto nimero de publicaciones
realizadas en cuanto a la modelacion numérica del proceso de cambio de fase y de las variadas
recomendaciones que sugieren un estricto conocimiento de las propiedades termofisicas para
una correcta modelacion, asi como la falta de un estandar para la determinacion de las
propiedades termofisicas en aplicaciones de almacenamiento térmico de energia, no existen
publicaciones a la fecha dirigidas a la verificacion del impacto de este Gltimo aspecto en la
incertidumbre de los resultados numéricos.

En esta investigacion se realiza una caracterizacion de las propiedades termofisicas de un
PCM empleando diversas técnicas y consideraciones. Se varian las tasas de
calentamiento/enfriamiento en las calorimetrias, lo que implica diferencias en los valores del
inicio y fin del cambio de fase, asi como diferencias entre los resultados del calor especifico
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y de la entalpia de transicion. Los diferentes resultados de la caracterizacion se utilizaran en
la modelacion numérica con el proposito de establecer su impacto en el analisis
computacional por CFD. Adicionalmente, se evaluara si es justificable el uso de
simplificaciones como la aproximacion de Boussinesq en la expansion volumétrica del
proceso de cambio de fase, en términos de la precision de los modelos y del costo
computacional.
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CAPITULO 3: CARACTERIZACION EXPERIMENTAL DE
MATERIALES DE CAMBIO DE FASE

En este capitulo se presenta la metodologia utilizada para determinar las propiedades
termofisicas del PCM utilizado, y se realiza una comparacioén de los resultados obtenidos
respecto de los datos suministrados por un fabricante certificado en este tipo de materiales.
Se presentan la estimacion de las propiedades como la entalpia de fusion, el calor especifico,
la conductividad térmica y las densidades en estado sélido y liquido. Debido a la necesidad
de caracterizar materiales para aplicaciones particulares que involucran almacenamiento de
energia térmica por calor latente en diferentes tipos de aplicaciones, también se presentan
procedimientos de caracterizacion de bajo costo, los cuales pueden ser utilizados por
investigadores, disenadores y fabricantes de equipos sin la necesidad de disponer de equipos
prohibitivos financieramente. También se realizan comparaciones de los resultados obtenidos
por estos métodos, respecto a la metodologia convencional con que tipicamente se
caracterizan dichos materiales.

3.1 PCM de prueba

En el desarrollo de aplicaciones o dispositivos que almacenan energia térmica, asi como en
la validacion de modelos numéricos que ayuden a predecir el comportamiento de PCMs en
operacion, se requiere una caracterizacion adecuada de los materiales a utilizar o modelar.
Para validar los métodos utilizados en esta investigacion, se realizd la caracterizacion
experimental de la parafina comercial RT45 distribuida por Rubitherm®, la cual es utilizada
frecuentemente en aplicaciones de almacenamiento térmico de energia y cuentan con
certificacion RAL. Las propiedades térmicas indicadas por el fabricante se encuentran en la
Tabla 3.1.

Tabla 3.1. Propiedades térmicas del PCM estudiado.

Propiedad RT45
Rango de fusion [°C] 41-46
Rango de solidificacion [°C] 46-40
Capacidad de almacenamiento térmico [kJ kg™'] 160
Calor especifico (ambas fases) [kJ kg K™'] 2
Densidad sélida [kg m™] 880
Densidad liquida [kg m™] 770
Conductividad térmica (ambas fases) [W m™ K!] 0.2
Expansion volumétrica [%] 12

Para el desarrollo de esta investigacion, se realiza la caracterizacion de las principales
propiedades termofisica mediante DSC y utilizando el método T-History. El objetivo es
obtener experimentalmente las curvas de entalpia — temperatura (h-T) y también determinar
los respectivos valores para el calor especifico en la fase solida y liquida, el T-history fue
utilizado debido a su sencillez y bajo costo, y los resultados fueron comparados con las
mediciones en DSC. De acuerdo con la literatura, ambos métodos tienen sus bondades y
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limitaciones, que generan que en algunos casos sea mas conveniente utilizar uno respecto del
otro, por ejemplo, en el caso de tener muestras que presenten subenfriamiento, se hace mas
recomendable el uso del T-History, ya que con el DSC no se podra obtener una medida
representativa de la variacion de la entalpia con la temperatura. Si se cuenta con un material
que sea poco homogéneo también sera mas util emplear el T-History, toda vez que los
tamafios de muestra utilizados en el DSC son de unos cuantos miligramos, mientras que para
el T-History es de varios gramos, por lo tanto, serd mas complicado obtener una muestra
representativa en materiales poco homogéneos en tamafios de muestra pequefios. Una de las
mayores limitantes del T-History radica en el control de temperatura, para el caso del
dispositivo desarrollado para este trabajo, el rango de temperatura estuvo entre 18°C y 80°C,
mientras que para el DSC disponible el rango es entre -90°C hasta los 550°C, este ultimo es
un equipo mas versatil, robusto y con capacidad para evaluar casi la totalidad de las
sustancias organicas e inorganicas utilizados en la actualidad en aplicaciones de
almacenamiento térmico de energia.

3.2 Determinacion de propiedades termofisicas por DSC

A diferencia de un material puro donde el cambio de fase se da a temperatura constante, los
materiales disponibles comercialmente para aplicaciones de almacenamiento térmico de
energia se fabrican a partir de mezclas de distintos compuestos. La parafina comercial RT45
tiene un rango declarado de temperaturas para la fusion entre los 41°C y 46°C, de acuerdo
con su fabricante. Estos valores son contrastados mediante la técnica DSC con la cual se
pueden determinar el calor latente de fusion, las temperaturas de inicio y final del cambio de
fase, asi como los valores de los calores especificos.

El proceso de evaluacion, adquisicion y procesamiento de datos se realizo con el equipo DSC
250 de la serie Discovery (fabricado por TA Instruments, Newcastle, DE, USA), mostrado
en la Figura 3.1. Este equipo de medicion funciona acoplado a un sistema de enfriamiento
refrigerado (RCS 90) y permite realizar experimentos en un rango entre -90 °C hasta los 550
°C. Para el analisis de los resultados se empled el software Trios®, dentro del laboratorio de
mecanica aplicada de la planta piloto de la Universidad de Cordoba, en el campus Berastegui.

RCS 90
N\ / DSC 250

Figura 3.1. Equipo experimental para las calorimetrias
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3.2.1 Calibracion del equipo DSC

El primer paso antes de obtener las propiedades de los materiales a través del DSC es realizar
las calibraciones del Tzero, la constante de celda y la temperatura del equipo DSC. La
calibracion del Tzero consiste en determinar respectivamente la resistencia y capacitancia de
las celdas, para la cual se requiere de dos experimentos, ejecutados bajo el mismo programa
de temperaturas. El primero de los experimentos, se realiza con la celda vacia (linea base)
mientras que el segundo se realiza con dos discos de zafiro colocados directamente sobre los
sensores de la muestra y referencia. La calibracion se debe realizar a velocidades de
calentamiento relativamente altas (20°C min ') con el fin de obtener una calibracion mas
precisa de los valores de capacitancia y resistencia de los sensores térmicos. Para la
calibracion de la constante de celda se emplea un material de referencia, en este caso se
calienta una muestra de indio y se calcula su calor de fusion, el cual es comparado con su
valor tedrico (156.6°C, AH fusion es 28.71J g '), la relacion entre ambos permite obtener la
constante de celda (Ecuacion (26)). De igual manera, la calibracién de temperatura consiste
en comparar la temperatura del inicio de la fusion obtenido con respecto al valor teérico. Se
debe garantizar que la muestra esté esparcida completamente sobre la base del crisol, para
ello se debera previamente configurar una prueba con la isoterma por encima de la
temperatura de fusion del material a ensayar.

AH(Teorico)

lda = —/—————
Constante de celda AH, (Medido) (26)

Para la determinacion de la entalpia como la capacidad calorifica mediante el DSC se
requieren dos calibraciones adicionales a la calibracion de sensor Tzero del calorimetro de
acuerdo con lo indicado en la norma ASTM D4419-90 (2015), las cuales son definidas a
continuacion:

Calibracion linea base

El programa de calibracion se utiliza para calcular los valores de pendiente y compensacion
necesarios para aplanar la linea base y poner a cero la sefial de flujo de calor. La calibracién
y verificacion de la linea de base se realiz6 calentando una celda vacia en un rango de
temperatura que estuvo entre -90 °C a 400 °C, a una velocidad de calentamiento especifica
en °C min"! e isotermas de 5 minutos en los puntos extremos. El cambio de sefial en la linea
base debe ser menor a 0.1 mW. Las velocidades fueron ajustadas de acuerdo con cada uno
de los ensayos realizados, puesto que los mismos requieren igualdad en los valores de las
rampas de calentamiento/enfriamiento. En pruebas con velocidades muy bajas (<0.5 °C
min ), las temperaturas de inicio y final de la prueba fueron ajustadas unos cuantos grados
por encima y por debajo del cambio de fase considerando el tiempo de duracion de las
pruebas.

Calibracion de entalpia (constante de celda) y temperatura

La calibracion de constante de celda esta basada en la fusion de un material estandar, donde
el calor de fusion calculado se compara con el valor teorico, a partir de esta relacion se calcula
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la constante de celda. La calibracion de temperatura se calcula como la diferencia entre la
temperatura de fusion medida del estandar y la temperatura de fusion conocida. La
calibracion se realizd con 5 mg c.a. de indio con temperatura de fusion de 156.6 °C y una
entalpia de fusion de 28.71 J g!. Se utilizaron crisoles de aluminio para la muestra y la
referencia. Los crisoles se sellaron en la prensa y se llevaron a la celda respectiva para la
muestra y referencia en el DSC 250.

Previo a la caracterizacion es importante definir cuales seran las velocidades de
enfriamiento/calentamiento que se utilizaran y de tal modo que se logre independencia en los
resultados finales.

3.2.2 Tasa de enfriamiento/calentamiento del DSC

Uno de los aspectos mas importantes consiste en determinar cudl es la rampa de velocidades
que se utilizard durante la calorimetria, ya que, aunque el valor de la entalpia permanezca
constante, si cambiara el resultado obtenido para las curvas de calor especifico en cada caso.
Como se comentd anteriormente, la norma ASTM D4419 regula el procedimiento para
obtener las temperaturas de transicion en ceras derivadas del petréleo a través de la
calorimetria diferencial de barrido, para ello especifica una tasa de 10 °C min™' £ 1°C min’!
hasta 20°C + 5°C mas alla de la fusion. Sin embargo, con el objetivo de ver su efecto en la
modelaciéon computacional del proceso de cambio de fase, se han escogido las velocidades
de 20, 10, 5, 1, 0.5°C min™! para realizar la evaluacion experimental.

3.2.3 Preparacion de las muestras

La preparacion de los materiales evaluados por DSC consiste fundamentalmente en tomar
unos cuantos mg de la muestra (generalmente es entre 5 a 20 mg dependiendo del equipo) y
adicionarlos con una pinza en los crisoles que seran utilizados para la evaluacion
experimental, sin embargo, en este punto es importante tener en cuenta las siguientes
consideraciones:

e Con el fin de evitar reacciones durante la medicion que puedan dafiar el equipo, es
necesario que los crisoles a utilizar sean compatibles con las muestras. Se emplearon
crisoles de aluminio, el cual es recomendado para trabajar con cualquier material no
metalico con temperaturas inferiores a los 600°C.

e El crisol no debe ser llenado hasta el tope con la sustancia a evaluar, debido a que, al
fundirse la muestra las variaciones volumétricas pueden danar al equipo.

e Labase de los crisoles debe ser lo mas plana posible evitando cualquier deformacion
durante su manipulacion, de tal modo que se garantice un buen contacto térmico entre
la base del crisol y las plataformas del horno.

e Se debe realizar un precalentamiento de la muestra a una temperatura superior a la de

fusion, para garantizar homogeneidad en el crisol y que no se presentan burbujas de
aire entre la muestra y la base del portamuestras.
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Las muestras deben ser pesadas y los valores son registrados en cada medicion,
posteriormente son selladas con las respectivas tapas por medio de una prensa especializada.
Seguido a esto se ubican los crisoles al interior de la recamara del horno, para finalmente
iniciar el programa de temperaturas fijado para cada ensayo. En la Figura 3.2 se presentan
algunos dispositivos utilizados durante la preparacion de las muestras.

Figura 3.2. Dispositivos utilizados para la preparacion de la muestra. (a) Prensa, (b) crisol y tapa (c) balanza analitica.

3.2.4 Temperaturas iniciales y finales, y entalpia de cambio de fase.

Para la determinacion de las propiedades termofisicas por calorimetria, se realizaron tres
mediciones para cada ensayo de calentamiento y enfriamiento, con el fin de corroborar la
consistencia y sensibilidad de las mediciones experimentales. Las velocidades de
enfriamiento y calentamiento utilizadas fueron de 0.5, 1, 5, 10 y 20°C min™!. La Figura 3.3
muestra los resultados obtenidos experimentalmente para las pruebas de calentamiento, se
evidencia que a medida que la tasa de calentamiento se hace menor, el rango de temperaturas
de fusion se hace mas estrecho y la temperatura pico méxima se desplaza a la izquierda
continuamente.

Figura 3.3. Resultados de las calorimetrias durante las pruebas de calentamiento.
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Pefialosa (2015) indica que ademas de la variacion de la tasa de enfriamiento/calentamiento
en la experimentacion, existen otros factores que pueden afectar significativamente los
valores de entalpia de cambio de fase de determinados materiales, tales como las variaciones
en los tamanos de muestra y la ausencia de equilibrio térmico al inicio de los ensayos. Con
el objetivo de minimizar la variabilidad en los resultados, se establecio un tamafio de muestra
entre 5 a 6 mg e isotermas de 5 minutos al inicio y final de cada prueba.

Los puntos para determinar el inicio y final del cambio de fase, la entalpia y la temperatura
de cambio de fase, son descritos utilizando un termograma DSC como el mostrado en la
Figura 3.4, el cual fue obtenido a una velocidad de calentamiento de 5°C min™!, en él se
pueden apreciar dos picos durante la fusion: un pico menor que corresponde a un cambio de
fase solido-s6lido a una temperatura de 28.7 °C y un pico mayor a 44.6°C, el cual es el punto
de fusion del material a esta velocidad, en el que se da el cambio de fase de solido a liquido.
Se pueden identificar también, el valor del inicio del cambio de fase, definido como la
interseccion entre la tangente a la pendiente ascendente maxima del pico y la linea de base
de la muestra extrapolada, de manera andloga se puede obtener el final del cambio de fase.
Los puntos A y B representan el inicio o final del cambio de fase dependiendo si la prueba
es en enfriamiento o calentamiento.

Figura 3.4. Termograma DSC obtenido a una velocidad de calentamiento de 5°C/min.

La Figura 3.5 presenta las variaciones en los resultados de las temperaturas de inicio (onset)
y final (endset) del cambio de fase, asi como la temperatura de transicidon con respecto a la
entalpia de transicion obtenidas por DSC durante las pruebas en fusion. Se puede evidenciar
a partir de la grafica que a medida que la rampa de calentamiento se hace menor, el inicio de
la fusion, el final del cambio de fase y los valores pico de la transicion se desplazan hacia un
valor de menor temperatura.
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Figura 3.5. Variacion de las temperaturas en puntos inicial, final y de cambio de fase en los ensayos experimentales de
calentamiento con respecto a la entalpia de transicion.

Los valores obtenidos experimentalmente para las distintas velocidades de enfriamiento se
ilustran en la Figura 3.6, en ella se puede apreciar que las temperaturas de solidificacion estan
entre 43 y 45°C y a medida que se disminuye la rampa de enfriamiento este valor tiende a
subir. Se observa también que el pico de transicion de fase es cercano a los 40°C para rampas
de enfriamiento mayores, y cercana a los 44°C para rampas menores. El final de la
solidificacion se da entre los 30 y 38°C dependiendo de la rampa de enfriamiento utilizada,
en este caso para velocidades de enfriamiento de 1 a 0.5°C min™ la solidificacién se da a

temperaturas cercanas a los 38°C.

Onset Pico de Solidificacion Endset
170 — : : 0 : ; 170 . :
* 20 °C/min A * 20 °C/min o 20 *C/min .
* 10 °C/min * 10 °C/min 10 *C/min
165 5 °C/min 165 5 °C/min 165 5 *C/min g
* 1 °C/min * * 1 °C/min 1 *C/min o
* 0.5 °C/min * 0.5 °C/min 0.5 °Cimin
160 160 160
"o 155 . "o 155 . " 155 .
= . = . = o .
= ] =
=150 | . =150 . =150 | .
T T T
145 | 145 145
. -. -O
140 | 140 140 |
135 : 135 — : : 135 T
435 44 445 45 40 42 44 30 32 34 36 38

Temperatura [°C] Temperatura [°C] Temperatura [°C]

Figura 3.6. Variacion de las temperaturas en los puntos inicial, final y de cambio de fase de la solidificacion experimental
con respecto a la entalpia de transicion.
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Al superponer los resultados obtenidos por DSC, es evidente la diferencias entre los valores
tomados para cada rampa experimental, como lo ilustra la Figura 3.7. Se aprecia que en las
pruebas de enfriamiento el inicio de la solidificacion ocurre a temperaturas incluso mayores
a las del pico de fusion para la prueba de calentamiento.

Figura 3.7. Diferencias entre los valores de las temperaturas de interés, de acuerdo con la velocidad experimental y tipo de
ensayo (fusion/ solidificacion)

Se puede apreciar también en las Figuras 3.8, 3.9 y 3.10 que al disminuir la rampa de
calentamiento o enfriamiento las temperaturas de transicion se acercan mas entre si.

Lo anterior también se puede evidenciar con un diagrama de Entalpia — Temperatura como
el mostrado en la Figura 3.8, esta representacion fue propuesta por Marin et al. (2003), la
cual resulta 1til para el analisis de acumuladores de energia. En la Figura 3.8 se puede ver
que el proceso de cambio de fase para las muestras estudiadas presenta histéresis, la cual
explica por qué el inicio del cambio de fase son distintos tanto en enfriamiento como en
calentamiento. Se puede ver que las pendientes de los tramos inicial y final representan los
valores del calor especifico en los estados solido y liquido, también es de esperar que, si la
sustancia fuese pura, el cambio de fase se presentara como una linea vertical a un valor de
temperatura especifico, pero para materiales como las parafinas el cambio de fase se da en
un rango desde una temperatura Tm; a una temperatura Tm,. Se presenta también en la Figura
3.8 que el valor de Him corresponde a la energia requerida para el cambio de fase, mientras
que el fabricante en este caso reporta el valor de Hs, el cual representa una combinacion de
calor latente y calor sensible en el rango de temperatura indicada.
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Figura 3.8. Comportamiento del PCM durante las pruebas de enfriamiento y calentamiento

El rango de temperatura util para almacenar energia térmica es generalmente pequefio en las
distintas aplicaciones TES. Por ejemplo, en el caso de un colector solar de aire para aplicacion
de secado de granos y que involucra PCM, puede requerir mantener la temperatura interior
por encima de los 32°C y se recarga durante el dia con radiacion que calienta el aire interior
por encima de los 57°C, si se considera que parte del calor se esta cediendo al proceso, solo
se dispondra de un intervalo para el almacenamiento efectivo. En algunos casos los niveles
de radiacion no alcanzaran los valores deseados por lo que el proceso de fusion sera
incompleto. Por lo tanto, para una implementacion exitosa se deben conocer las curvas de
entalpia versus temperatura con una incertidumbre asociada a la temperatura mayor que el
rango de temperatura accesible.

Las curvas de A-T resultantes se ilustran en la Figura 3.9 y Figura 3.10. Para su construccion
se supuso que la entalpia de referencia es 0 a 55 °C, de tal modo que fuesen comprables entre
si los resultados. En ambas figuras, se puede evidenciar que los procesos de fusion y
solidificacion presentan histéresis y a medida que la tasa de enfriamiento/calentamiento se
hace menor, més se aproximan entre si las curvas. La Figura 3.9 muestra las curvas A-T
resultantes para las velocidades con mayor rampa de enfriamiento/calentamiento (5, 10 y 20
°C min™), se puede evidenciar que el desplazamiento entre las curvas a velocidades de 20 °C
min! es cercano a los 5°C de diferencia (de acuerdo con el procedimiento RAL), mientras
que para rampas de 5 °C min™! el desplazamiento entre curvas es alrededor de 2 °C.

La Figura 3.10 muestra que las pruebas en calentamiento a velocidades de 1y 0.5 °C min’!
presentan muy poca variacion. Se observa que para las curvas de 1°C min! tanto en
enfriamiento como en calentamiento las diferencias son menores a 1°C entre ellas.
Adicionalmente se observa que los resultados a 0.3 °C min™! son casi idénticos a los obtenidos
a 0.5 °C min'. Desafortunadamente las pruebas en enfriamiento presentaron algunas
inconsistencias a baja velocidad y ruido excesivo por lo que no pudieron ser comparadas con
los mismos resultados en calentamiento, debido a la precision del equipo bajo estas
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condiciones. En la Figura 3.10, se puede evidenciar el desplazamiento de las curvas A-T
durante el enfriamiento, las cuales se marcan con un circulo rojo punteado. Esta es una de las
razones por la cual no se tienen en cuenta las mediciones en enfriamiento a bajas velocidades,
debido a su baja reproducibilidad. Lazaro et al. (2013) aseguran que, si las lineas base son
inestables se hace imposible determinar la entalpia frente a la temperatura. Pefalosa (2015)
confirma que para las pruebas en enfriamiento utilizando calorimetros refrigerados con
nitrogeno liquido como el utilizado en esta investigacion, no aseguran un buen control de
temperatura a velocidades bajas.

Figura 3.9. Resultados de las entalpias de transicion para rampas de enfriamiento/calentamiento de 20, 10 y 5 °C/min.

Figura 3.10. Resultados de las entalpias de transicion para rampas de enfriamiento/calentamiento de 5, 1, 0.5 y 0.3 °C/min.

En la Figura 3.9 se distingue el rango proporcionado por el fabricante para el PCM RT45,
que esta comprendido entre las temperaturas de 37°C a 52°C. Sin embargo, para los datos
utilizados en la modelacion de PCMs se utilizaran los valores de entalpias identificados entre
los puntos de inicio y final del cambio de fase obtenidos en las calorimetrias.
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3.2.5 Calor especifico.

Para la determinacion del calor especifico se utiliz6 el procedimiento indicado en la norma
ASTM E 1269. Los datos son procesados con el Software TRIOS del equipo DSC, sin
embargo, a bajas velocidades de enfriamiento (< 0.5°C min!) se presentaron inconvenientes
al ejecutar el proceso de transformacion de los datos mediante el procedimiento ASTM para
la obtencion de la curva ¢, vs Temperatura, debido a los problemas con el sistema de
enfriamiento e inestabilidades en las lineas base descritos anteriormente, por lo que no fue
posible la obtencion de las curvas ¢, - T.

La Figura 3.11 muestra los resultados obtenidos para el calor especifico con respecto a la
temperatura, se observa la existencia de dos transformaciones so6lido-solido antes de que
ocurra el cambio de fase solido-liquido. Para las velocidades menores se observa que el pico
cada vez se hace mayor, mientras que se estrecha el rango de temperaturas. Para el caso de
calentamiento, las curvas de ¢, se desplazan hacia la izquierda, mientras que lo contrario
ocurre en las pruebas de enfriamiento.

En términos generales los valores de calor especifico en las fases liquida y sélida son
constantes, siendo en la fase so6lida casi el doble que para la fase liquida, este resultado difiere
con lo suministrado por el fabricante, el cual reporta un mismo valor en ambas fases.

Figura 3.11. Resultados del calor especifico de acuerdo con el procedimiento ASTM

3.3 Determinacion de propiedades por medio del T-History.

Siguiendo el método T-History descrito en el capitulo anterior, se realiza la determinacion
durante el proceso de enfriamiento de las propiedades tales como la temperatura de cambio
de fase, entalpia de fusion y calores especificos.

Badenhorst (2017) realiz6 un andlisis critico del T-history y sus variaciones, distinguiendo
tres variantes como consecuencia de los requerimientos que se deben satisfacer en el
experimento original. La primera es asumir que en el método, el coeficiente de transferencia
de calor es constante en funcion de la temperatura (Marin et al., 2003). Sin embargo, el
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cambio de fase para la muestra ocurre a temperatura relativamente constante durante un
periodo largo de tiempo, mientras que para la referencia se da durante un tiempo mucho mas
corto. En el segundo método se asume que el coeficiente de transferencia de calor es
constante en funcion del tiempo (Kravvaritis et al., 2010). El montaje es similar al del Marin
et al. (2003) salvo que se utiliza una camara térmica donde se alojan las muestras, la cual
puede ser enfriadas o calentada. En este caso el calculo de conveccion libre no es
estrictamente véalido ya que la fuente de calor conducird inevitablemente a conveccion
forzada adicional a la conveccion natural. Es por esto que se realiza un balance de energia en
un mismo instante de tiempo para la muestra y la referencia, en vez de realizarlo por los
periodos de tiempo en que la temperatura de la muestra y la referencia son las mismas. Por
lo que se requiere reformular el método utilizando la capacidad calorifica efectiva en vez de
la entalpia. Finalmente, en el tercer modelo se desprecia el coeficiente de transferencia de
calor. Para ello, las muestras se alojan en contendores fuertemente aislados, generando que
el coeficiente de transferencia de calor sea practicamente irrelevante en el analisis (Lazaro et
al., 20006).

De acuerdo con lo anterior queda claro que no existe un inico montaje estrictamente a seguir
para el T-history. Adicionalmente, el mismo montaje puede ser utilizado junto con las
ecuaciones apropiadas para estimar las temperaturas de inicio y final del cambio de fase, asi
como la entalpia de cambio de fase y los valores de capacidad térmica efectiva. En este caso
se considera un montaje sencillo, en el que la muestra y la referencia se encuentran aisladas,
con el fin de que las velocidades de enfriamiento sean lo mas pequefia posible y que las
temperaturas de la probeta sean uniformes en la seccion transversal.

3.3.1 Preparacion de las muestras

Las muestras son pesadas y envasadas en estado liquido en tubos de ensayos. El
procedimiento original no establece dimensiones de los tubos a utilizar, pero recomienda que
la relacion entre la longitud y el diametro sea lo mayor posible. Durante esta etapa
experimental, se utilizaron tubos de ensayo comerciales de 15 mm de didmetro y 150 mm de
altura, se registraron los valores de las masas de cada una de las muestras de agua doblemente
destilada, la cual es utilizada como sustancia de referencia, de igual modo, se registraron las
masas de las muestras de parafina y de los respectivos tubos contenedores. Se sellaron
herméticamente las muestras y se introdujeron termopares hasta una altura de 5 cm desde la
base inferior del tubo, como se aprecia en la Figura 3.12.

Figura 3.12. Llenado y sellado de las muestras de PCM y agua (sustancia de referencia) del T-History.
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La evolucion de las temperaturas al interior de las muestras y la referencia fue monitoreada
por medio de un sistema de adquisicién de datos Applent AT4208 de 8 canales, cuya
precision es de 0.2% = 1°C. Se utilizaron termopares tipo K (cromel/alumel) y con una
frecuencia de muestreo minima de 1 Hz, el cual se muestra en la Figura 3.13.

Figura 3.13. Dispositivo para la adquisicion de datos de temperatura AT4208

El proceso de llenado de los tubos con parafina se hizo en estado liquido hasta donde se
alcanza el 80% de su volumen total, representado asi el nivel maximo que se alcanza durante
la experimentacion, generando adicionalmente un espacio de aire entre las muestras y la tapa
del montaje. Para cada montaje se definieron las temperaturas de inicio del proceso, el cual
fue de 15 °C por encima de la temperatura de fusion reportada por el fabricante (i.e. 60 °C
para el PCM RT45).

Se empled un bafio térmico, como el mostrado en la Figura 3.14, dentro del cual se
sumergieron las muestras en los tubos hasta alcanzar un equilibrio térmico a esa temperatura.

Figura 3.14. Bailo térmico utilizado en la experimentacion

Una vez calentadas las muestras hasta la temperatura deseada, se extrajeron del bafio térmico
y se alojaron en una cdmara con tres compartimientos, en los cuales se depositaron los tubos
con muestra de parafina en los extremos de la camara, mientras que en el centro se ubico la
muestra de agua. El proceso de enfriamiento se hizo controlando la temperatura del recinto
donde se realiza el montaje experimental, y se monitorea la temperatura ambiental por medio
del sistema de adquisicion de datos de temperatura.

La Figura 3.15 muestra que las probetas son ubicadas en posicion vertical y son aisladas
mediante espuma de poliestireno expandido, con el fin de lograr una resistencia a la
conduccion dentro de los tubos mucho menor que la resistencia exterior a través del aislante
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y la capa limite del fluido, y garantizar que la distribucion de temperatura al interior de la
muestra fuese uniforme. El aislamiento exterior de la nevera también cumple el papel de
atenuar las corrientes convectivas del exterior. En especial en montajes sin aislamiento de las
muestras, como fue el caso del método original propuesto por Yinping & Yi (1999).

Figura 3.15. Montaje experimental del método T-History

3.3.2 Curva de calor especifico y entalpia — temperatura

Los resultados de las curvas de enfriamiento, tanto para la referencia como para el PCM, son
utilizados para la estimacion de las propiedades termofisicas. Para ello, se utilizan los puntos
de inflexién calculados por medio de la primera derivada de la curva de enfriamiento de la
muestra de PCM en el T-history, con el objetivo de determinar las regiones de inicio y final
del cambio de fase (T y T respectivamente en la Figura 3.16).

Figura 3.16. Resultados de la prueba de enfriamiento para el T-History.

La utilizacion del punto de inflexion de la curva PCM del T-history para determinar el inicio
y final del periodo de cambio de fase fue introducido por Hong et al. (2004). La Figura 3.16
muestra que la primera derivada de la curva T-history del PCM se vuelve minima en el final
de la transicion binaria del PCM al estado solido. Esta derivada puede ser obtenida
numéricamente a partir de AT /At, sin embargo, se debe realizar un filtrado previo de los
datos para no considerar puntos con igual temperatura. De acuerdo con Peck et al. (2006),
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cuando la parafina no tiene problemas de subenfriamiento como en este caso, el principio de
la solidificacion puede ser adoptado como el punto en el que el valor diferencial cambia
abruptamente (Ti en la Figura 3.16). Para el caso de las parafinas, la dificultad estd en
determinar el punto final del cambio de fase, ya que en este punto la variacion en la curva de
la derivada parece ser menor y mas ancha. Sin embargo, una diferencia de 1 minuto en el
tiempo conduce aproximadamente a variaciones en la temperatura de 0.2 °C, y de acuerdo
con los resultados de Hong et al. (2004) esto da una baja sensibilidad que permite realizar el
calculo aproximado, incluso sin un punto de inflexion preciso, obteniendo resultados de la
entalpia de cambio de fase con errores inferiores al 3% respecto del DSC.

La Figura 3.17 presenta los valores de la tasa de enfriamiento obtenida en el ensayo T-history,
la cual fue calculada a partir de la variacion minima de cada 0.1°C en la curva de enfriamiento
respecto a su correspondiente delta de tiempo. Se observa que la velocidad promedio estd
alrededor de los 0.2°C min™.

Figura 3.17. Tasa de enfriamiento experimental del T-history.

Los resultados comparativos entre la prueba T-history y las calorimetrias se ilustran en el
diagrama A-Temperatura mostrado en la Figura 3.18. Al superponer los resultados
experimentales del T-history se confirma su consistencia con los resultados esperados por el
DSC a bajas velocidades

Figura 3.18. Curva comparativa h-T entre resultados del DSC y del T-history
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Los valores de capacidad térmica efectiva (cpefr) son estimados utilizando las curvas de
enfriamiento obtenidas experimentalmente, a partir del método de retardo térmico propuesto
por Kravvaritis et al. (2010). Los autores propusieron el célculo del cp.fr (T) utilizando el
método T-history original considerando los retrasos de tiempo entre el PCM vy el fluido de
referencia a las temperaturas T; y Ti+1, de acuerdo con lo mostrado en la Figura 3.16. Para
ello es necesario calcular las areas bajo las curvas de enfriamiento de la siguiente manera:

dAgn = (T; + Tivr = 2T0) (tmiv1 — tim,i) /2 (27)
dAj = (T; + Tixr — 2T0) (brie1 — tr1)/2 (28)
Por lo que se obtiene la siguiente expresion para cp.efr (T):
Cp,eff(T) = MdA;,/dA; — N (29)
Donde:
M= (mwcpw + mtcpt)AC/mpA’C (30)
N = mcyt/m, 31)

Donde m es la masa, ¢, es el calor especifico, y los subindices w, ¢ y p hacen referencia al
agua, al tubo y al PCM respectivamente, y de manera analoga A. y A'c representan las areas
superficiales de los tubos que contiene el PCM vy la referencia. La Figura 3.19 permite
observar que los resultados obtenidos con el método propuesto son consistentes con las
mediciones hechas con un DSC durante las pruebas en enfriamiento. Los resultados de la
curva ¢, — T evidencia un incremento de la funcion en el intervalo del cambio de fase, sin
embargo, el método presenta mucho ruido respecto de los resultados obtenidos por DSC,
debido a la resolucion y precision del equipo de medicion. La frecuencia de muestreo para el
DSC es 10 veces mayor a la del T-history. La precision del sensor de medicion de temperatura
del T-history es de +0.1°C, mientras que la precision del DSC250 en las mediciones de
temperatura es de +0.008°C, de acuerdo con la tecnologia Tzero patentada por el fabricante
(TA Instruments, 2019).

Figura 3.19. Capacidad térmica efectiva en funcion de la temperatura para el RT45
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En la Tabla 3.2 se presentan los valores medios de las temperaturas de inicio y final, asi como
la entalpia de cambio de fase y los calores especificos en ambas fases obtenidas
experimentalmente.

Tabla 3.2. Resultados de la caracterizacion termofisica.

Tasa fusion/

(solidificacion)  Fabricante 20 10 5 1 H.l;_
[°C min’] 1story
) a1 20 39 38.6 38.4
T [*C] (40) (32) 34 (357) (378) 37
. 46 51 48.2 47 45.6
Tifcl (46) 435) (439)  (441) (444 47
§ 12172 12615 12937  133.36
L [k ke 160 416y (153 @500 (160) 104
o [Tke! °C1] 2000 3400 3170 3400 4280 4350
o1 [Tke!°CY 2000 2200 2145 2250 3250 2220

(*) Datos en enfriamiento

Si se asume que los valores correctos son los de fabricante, se puede observar que las
discrepancias entre los valores para la temperatura del estado solido (Ts) son del 9.7%,
mientras que para la T) son del 4.8%. La diferencia para el calor liberado fue del 23.9%. En
cuanto a los calores especificos, se obtuvo una diferencia de 114% para el estado solido y del
62.5% en el estado liquido.

3.4 Determinacion de la viscosidad.

Con el fin de introducir la viscosidad en funcion de la temperatura, se utilizo un viscosimetro
Hoppler, conocido como viscosimetro de caida de bola. El equipo fue conectado a un equipo
calentador-refrigerador, el cual ingresaba agua a la temperatura deseada para realizar el
control de temperatura en el tubo de medicion. El montaje utilizado se muestra en la Figura
3.20, en esta se puede observar que el viscosimetro esta fijo a un soporte de tal manera que
su eje tiene una inclinacién de 10° con respecto a la vertical.

(a) (b)

Figura 3.20. a) Montaje experimental para las pruebas de viscosidad. b) vista durante la experimentacion.
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Se realizaron seis mediciones calentando el material a 46, 50, 55 y 60°C. Se espera hasta que
la temperatura al interior del equipo sea homogénea y se mide el tiempo de caida de una
esfera de borosilicato. Los resultados obtenidos se presentan en la Tabla 3.3.

Tabla 3.3. Mediciones experimentales del ensayo de viscosidad

T=60°C T=55°C T=50°C T=46°C

11.38 12.55 14.82 16.1
11.56 12.3 14.68 15.88
11.49 12.5 14.25 15.91
11.34 12.55 14.58 15.86
11.42 12.46 14.32 16.31
11.58 12.41 14.32 15.86

Ahora, la viscosidad dindmica 1 en (mPa. s) se calcula usando la siguiente ecuacion:

n=k(p1—p2)t

donde k es la constante de la bola, p; es la densidad de la bolay p, es la densidad del fluido
a la temperatura de trabajo, ambas unidades en g cm™ y t es el tiempo de caida de la bola en
segundos.

Los valores obtenidos para la viscosidad se presentan en la Tabla 3.4.

Tabla 3.4. Valores individuales de la viscosidad a las temperaturas de evaluacion

Temp 46°C 50°C 55°C  60°C
1l 0.0021 0.0019 0.0016 0.0015

A partir de los valores promedios de las mediciones se realiza una regresion de los resultados,
la correlacion adoptada fue:

wur=2.283x107"T* - 3.501x10°T? +0.001734T-0.02587

3.5 Determinacion de conductividad térmica.

Con el fin de suministrar la conductividad térmica del PCM, se sigui6 el procedimiento
indicado en la norma ASTM D5334-08, para ello se empled el equipo TK04 (Figura 3.21a),
el cual puede medir la conductividad térmica de sélidos o fragmentos solidos, pastas, polvos
y liquidos viscosos en un rango de medicion de 0.1 a 10 Wm ™ K~ y un rango de
temperatura de -25 a 125°C. El principio de funcionamiento esta basado en introducir una
sonda de aguja en la muestra (Figura 3.21b), que es calentada con una potencia constante
mientras se registra el aumento de temperatura con el tiempo dentro de la fuente lineal.
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(a) (b) ()
Figura 3.21. a) Equipo experimental para la determinacion de conductividad térmica TK04 b) Medicion en PCM con sonda
vertical ¢) Medicion en PCM liquido con aislamiento por las paredes.

Para contrarrestar los efectos asociados a la poca homogeneidad en este tipo de materiales,
se realizaron 9 mediciones en estado solido a 27°C, el resultado obtenido fue un valor
promedio de 0.23 W m™ K- de acuerdo con lo presentado en la Figura 3.22. El valor minimo
fue de 0.218 W m! K'!, mientras que el valor maximo fue de 0.237 W m™! K-!. El equipo de
medicidn reporta una variacion entre las medidas de +4.2%. Adicionalmente, se realizaron
ensayos variando la temperatura por encima de la temperatura de cambio de fase, por medio
de un bafio térmico, con el fin de obtener la conductividad térmica en estado liquido, sin
embargo, a pesar de aislar el montaje con poliestireno por la parte superior e introducir el
montaje en un contenedor aislado con espuma por los costados y la base inferior (Figura
3.21c¢), fue dificil lograr el equilibrio térmico salvo en uno de los ensayos a 58° C, para el
cual se obtuvo una conductividad térmica de 0.156 W m™ K -!. Cabe indicar que el valor
reportado por el fabricante fue de 0.2 W m™ K! para ambas fases.

Figura 3.22. Resultados de la determinacion experimental de la conductividad térmica
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CAPITULO 4: EVALUACION EXPERIMENTAL DEL CAMBIO DE
FASE ENCAPSULADO

En la seccion 2.2.1.4 se presentaron algunos antecedentes relacionados con la modelacion
numérica de PCMs encapsulados, los cuales requieren de una evaluacion experimental para
la respectiva validacion de los modelos. Con el objetivo de controlar los parametros que se
utilizan en los modelos numéricos, en este trabajo se hace uso de montajes experimentales
durante la fusion y solidificacion de un PCM en contenedores cilindricos. Para el desarrollo
de los montajes experimentales ejecutados en este capitulo se utilizaron como base las
configuraciones propuestas por Assis et al. (2007) y Ghosh & Guha (2018).

4.1 Fusion del PCM en contenedores cilindricos

La Figura 4.1 muestra un esquema del montaje experimental desarrollado para el seguimiento
de la evolucion de la fraccion fundida al interior del PCM. El montaje consistié en un tanque
de agua, una probeta cilindrica de vidrio borosilicato, medidores de temperatura, un bafo
térmico, control PID para el calentador eléctrico y un sistema de adquisicion de datos de 8
canales con termopares tipo K. Durante la experimentacion, el agua se mantuvo a temperatura
uniforme mediante agitacion constante (agitador eléctrico no mostrado en el esquema) para
evitar la estratificacion térmica del agua.

Para la experimentacion se utilizaron dos contenedores cilindricos comerciales: el primero
de 2.2 cm de diametro exterior, 1.8 mm de espesor y 15.5 cm de longitud. El segundo de 3
cm de didmetro exterior, 2 mm de espesor y 25 cm de longitud. La temperatura de cambio de
fase del PCM es de 45°C, a partir de esto se utilizaron tres condiciones de temperatura para
el agua al interior del tanque para cada ensayo, definiendo asi los excesos como: AT =5, 10
y 15°C. Una vez que se alcanza la temperatura uniforme en el tanque, se introduce el
contenedor cilindrico parcialmente lleno con PCM RT45 (hasta el 80% de su volumen) hasta
una profundidad que garantizaba que el nivel de PCM quede por debajo del nivel del agua.

Figura 4.1. Configuracion experimental para el seguimiento del proceso de fusion del PCM
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El seguimiento de los frentes de fusion se hizo por medio de una camara DSLR Nikon D5200,
con la cual se tomaron fotografias cada 5 segundos desde la inmersion de la muestra en el
bafio térmico. Para obtener un mejor contraste en las fotografias, se usé iluminacion artificial
en la parte posterior del montaje. E1 PCM al ser un liquido transparente, se pueden identificar
las areas solidas de las liquidas de acuerdo con lo presentado en la Figura 4.2.

0s I min 3 min 9 min 13 17 20
min min min

Figura 4.2. Identificacion de las areas liquidas y solidas en el experimento con AT =15°Cy @ =3 cm.
Para el calculo de la fraccion fundida al interior de la muestra se utilizé una herramienta de
analisis de imagenes comercial, con la cual se determind la proporcion del area del perfil
solido de la muestra con respecto al area de la muestra total ocupada por el PCM. Este método
tiene la desventaja de suponer que la fusion es homogénea radialmente, lo cual ocurre en
experimentos cuidadosamente desarrollados como el mostrado en la Figura 4.2. Sin embargo,
si no se garantiza el equilibrio térmico en el bafo, se evidencia un comportamiento cadtico
del PCM so6lido durante la experimentacion, incluso puede ocurrir que el PCM soélido flote
antes de terminar la fusion.

La Figura 4.3 muestra los resultados de las curvas de temperatura obtenidas en el proceso de
fusion del PCM RT45. En ella se presentan los resultados de las curvas experimentales de la
evolucion de la fraccion liquida, obtenidas para tres condiciones de temperatura distintas y
dos tamanos de contenedores. La pendiente de las curvas representa la tasa de fusion del
PCM, la cual al inicio del experimento no es tan pronunciada, en esta etapa el fenomeno de
calentamiento es por conduccion pura entre la pared interna del tubo y el PCM solido. La
tendencia es que al principio no hay movimiento del liquido y cuando se supera un
determinado tiempo comienza a haberlo. Esto se debe al volumen de liquido, es decir, se
necesita una longitud minima para que haya conveccion natural. Posterior a esta etapa
comienza a moverse el liquido de repente y crece la pendiente. La tendencia en el area del
solido en contacto con el liquido en movimiento es que al principio aumenta, sumandose al
efecto de la conveccion, pero llegara a un maximo y luego se va reduciendo. Esto ultimo sélo
domina muy al final, cuando la pendiente vuelve a caer significativamente debido a que la
cantidad de PCM so6lido es mucho menor.
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Figura 4.3. Resultados experimentales del proceso de fusion variando el exceso de temperatura en las paredes.

La evolucion de los contornos de fusion obtenidos experimentalmente para la probeta con
diametro de 3 cm se muestra en la Figura 4.4, mientras que los de la probeta de 2.2. cm de
diametro se muestran en la Figura 4.5. Su construccion se realizd superponiendo los
contornos de la fraccion solida visibles en las fotografias durante el proceso de fusion. En las
graficas se observa que no existe una fusidon completamente axisimétrica, posiblemente
influenciada por la falta de homogeneidad en el material o en las condiciones de contorno
durante los ensayos, sumado con que la conveccidon natural en el liquido para pequefios
calentamientos tiende a ser caotica.

Figura 4.4. Contornos de fusion respecto al tiempo variando el exceso de temperatura en las paredes (@ = 3 cm).
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Figura 4.5. Contornos de fusion respecto al tiempo variando el exceso de temperatura en las paredes (@ = 2.2 cm).

Se observa que para la menor diferencia de temperatura entre la pared y la muestra, el proceso
de fusion toma mas tiempo. Sin embargo, se evidencia en términos generales un mismo
patrén de fusion respecto al tiempo para los casos experimentales estudiados.

Al inicio de la fusion se hizo evidente la nucleacion del aire en el PCM, ya que este tiende a
atraparse en la interfase liquido/ s6lido. A medida que la parafina se fundia, se liberaban las
burbujas atrapadas en la fase solida, en especial en las paredes del contenedor y en la interfase
con el aire superior. Este fendmeno pudiese generar algunas discrepancias posteriormente en
la modelacion, ya que la generacion de estas burbujas no se considera tipicamente en
simulaciones numéricas.

De acuerdo con lo evidenciado por Jany & Bejan (1988), se producen 4 regimenes en un
contenedor rectangular durante la fusion de un fluido con Pr > 1: (1) conduccién pura, (2)
transferencia de calor mixta (conveccion/ conduccion), (3) conveccion dominante y (4)
encogimiento. Estas observaciones son similares a las encontradas por Jones et al. (2006) en
un contenedor cilindrico y se evidencian en las pruebas experimentales realizadas (Figura
4.2), donde se observan que al inicio el espesor de liquido es pequeiio y constante, similar al
de un cilindro sometido a conduccion pura. Al pasar el tiempo comienza a variar el espesor
de la capa fundida a lo largo del eje vertical, siendo el espesor mayor en la parte superior.
Esto da cuenta de que las corrientes de conveccion natural gobernadas por la flotabilidad son
mayores, sin embargo, el espesor de capa liquida sigue siendo constante en gran parte de la
muestra, lo que muestra que la conduccion aun tiene un rol importante en la transferencia de
calor. Posteriormente se puede observar el efecto de la conveccion dominante, lo que se
evidencia principalmente en la variacion a lo largo del eje vertical. Al comparar con las
ultimas fotografias se puede observar que el proceso sigue dominado por la conveccion, pero
en su etapa final sufre encogimiento, ya que el cono resultante se hace cada vez mas pequefio
progresivamente.
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4.2 Solidificacion del PCM en contenedores cilindricos

El modelo original propuesto para las pruebas en enfriamiento se basé en el montaje utilizado
para el ensayo T-history. Se utilizaron tubos de ensayo de 1.26 cm de didmetro interior y una
altura de 15 cm, los cuales fueron rellenados hasta una altura de 13 cm con agua destilada y
PCM RT45. Para el experimento se procedié a configurar un bafio térmico con una
temperatura de 50°C, una vez se estabilizo la temperatura del medio se sumergieron las
muestras de agua y PCM hasta alcanzar la temperatura de equilibrio.

La Figura 4.6 muestra la disposicion experimental del ensayo. La temperatura al interior de
los tubos es monitoreada por medio de termopares tipo K ubicados a 5 cm desde la base
inferior. Al estabilizarse las temperaturas al interior de las muestras, se retiran los tubos de
ensayo rapidamente y se introducen en contenedores cilindricos fabricados con espuma de
poliestireno, el cual funciona como aislamiento térmico, con el fin de evitar la incertidumbre
en el experimento debido a las corrientes convectivas.

Figura 4.6 Esquema experimental del ensayo

Las temperaturas al interior del agua, el PCM y del ambiente circundante a las probetas se
monitorean durante todo el proceso de enfriamiento. La Figura 4.7 muestra el
comportamiento experimental obtenido durante el enfriamiento. Se evidencia un rapido
enfriamiento en la region de calor sensible del PCM mientras alcanza la temperatura de
solidificacion. Posteriormente al alcanzar la region de cambio de fase, se da un enfriamiento
entre las temperaturas del liquido y sélido, de acuerdo con lo presentado en la seccion 3.3.2,
durante el cual se da la cesion del calor latente. En esta etapa es posible evidenciar que el
enfriamiento de la sustancia de referencia (agua) es mayor que la del PCM.
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Figura 4.7 Resultados experimentales de las curvas de enfriamiento
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CAPITULO 5: MODELADO NUMERICO DEL PROCESO DE
SOLIDIFICACION DE UN PCM ENCAPSULADO.

En la seccion 2.2.1 se presentaron las ecuaciones de gobierno para resolver el problema de
cambio de fase, disponibles principalmente en cdédigos comerciales para este propdsito.
Posteriormente, en la seccion 2.2.1.4. se hizo una revision de los modelos numéricos y de
los experimentos desarrollados para la validacion de estos. En este capitulo, se hard un
andlisis de los resultados obtenidos comparando el método de la entalpia y el del calor
especifico efectivo, en un problema de enfriamiento.

A continuacion, se realizan dos tipos de andlisis numérico, un modelo simplificado
considerando las pérdidas de calor por las paredes por medio de correlaciones semiempiricas
y otro modelo en el que se consideran los dominios del modelo experimental, tales como el
aislamiento térmico, el aire y las paredes del recinto. El propdsito es evaluar el costo
computacional y el ajuste de los resultados, respecto a los datos experimentales.

5.1 Modelo simplificado

5.1.1 Condiciones del modelo

Para simplificar el modelo computacional, se realizd un montaje experimental asegurando
que sus componentes cumplieran con simetria al rededor del eje central, para ello se utilizo
un aislamiento de espuma de poliestireno con paredes de 6 mm de espesor, el cual se dispuso
de manera cilindrica con un didmetro de 410 mm y 500 mm de altura. En el centro del
montaje se alojo un tubo de ensayo de 15 mm de didmetro exterior, espesor de 1.2 mm y
altura de 151 mm, el cual fue aislado por un cilindro de poliestireno con didmetro de 70 mm.
Los tubos de ensayo fueron se llenaron hasta alcanzar el 80% de su volumen interior con
agua o PCM dependiendo el caso, tal como se muestra en la Figura 5.1.

El modelo térmico simplificado para la pared esta basado en la conduccion bidimensional de
calor en un recipiente cilindrico, como se muestra en la Figura 5.2, es decir solo se considera
el cilindro contenedor de PCM, el aislamiento y las pérdidas de calor por este. Debido a la
naturaleza transitoria del fenomeno, se consideraron las pérdidas de calor por las paredes
dependiente de las temperaturas de la pared, tanto en la region del liquido como del aire,
asumiendo simetria respecto a la linea central del montaje. Se consider6 que la resistencia
térmica de contacto entre la interfaz del tubo de ensayo y el poliestireno aislante es
despreciable considerando la baja conductividad de estos materiales.
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Figura 5.1. Esquema del montaje experimental simplificado.

Figura 5.2. Modelo térmico simplificado para la pared

Se establecié un dominio computacional rectangular axisimétrica considerando dos regiones
fluidas, una con aire y la otra con la sustancia de trabajo (agua o PCM), en el modelo 2D-
axisimétrico simplificado se supuso adiabdtico en la parte inferior del tubo de ensayos, en la
parte superior se considerd el tapon de caucho empleando un modelo de espesor de pared
delgada y transferencia de calor combinada a su alrededor. La pared exterior fue modelada
considerando las pérdidas de calor por conduccion a través de las paredes y conveccion y
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radiacion hacia el medio como una condicion de frontera, de acuerdo con lo ilustrado en la
Figura 5.3.

Figura 5.3. Esquema térmico del modelo computacional

La pérdida de calor por la pared exterior fue calculada de acuerdo con el modelo de
resistencias térmicas de la Figura 5.2, en ella se obtiene una expresion para Qg y Q 5, las

cuales representan el calor que se pierde por la pared en contacto con el aire y con el fluido
respectivamente.

_ Twg = T2
g Rtotal (32)
. wa - TOOZ (33)
= R
total

Donde T4 y T\r son las temperaturas promedio de la pared del tubo en las regiones del aire
y el fluido respectivamente, y R;,:q; €std definido por:
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Riotar = Ry + Rg + Reomp (34)

Esta R;,tq; €S variable con la temperatura promedio para cada una de las dos regiones (aire
y fluido), ya que su valor varia en funcién de las temperaturas en las celdas de las paredes.
Este andlisis supone un coeficiente de conveccion uniforme sobre toda la superficie para una
temperatura superficial variable, R, es la resistencia térmica del vidrio y R, es la del aislante,
mientras que R, €s la resistencia térmica que considera los efectos combinados de la
transferencia de calor por conveccion y radiacion.

1 (35)

R )
com hcombAs

Para el célculo del h,,;, se requiere conocer los respectivos coeficientes de transferencia de
calor por conveccion (h.,y,) y radiacion (h,,q), asi:

hcomp = heonv + Nraa (36)

para calcular el h.,,,, se deben conocer las propiedades del aire a la temperatura promediada
entre la superficie y la temperatura exterior (Tr = (Ts + To)/2) con el fin de obtener el
numero de Grashof (Gr). La superficie del cilindro vertical es considerada como una placa
vertical debido al tamaiio del material aislante, ya que satisface la relacion D = 35L/G rLl/ *
Gr es calculado a partir de:

9B (Ts — Too) L (37)
Gr = >

Una vez se ha calculado G se procede a calcular el niimero de Nusselt, a partir de la siguiente
expresion (Cengel & Ghajar, 2020):

2 (38)
0.387 Ra,’®

N, = {0.825 + —7

[1 + (0.492/Pr)1e
Donde Ra = Gr X Pr es el nimero de Rayleigh. Finalmente se puede obtener el coeficiente
de transferencia por conveccion:

k Nu (39)
heony = T

El célculo del h, .4 se obtiene con la siguiente relacion:
hraa = go'(TsZ + To%Z)(Ts + Too2) (40)

Es de anotar que, para el calculo descrito anteriormente se ignor6 la presencia del cable del
termopar en el eje del dominio, tanto en sus efectos geométricos como térmicos (refrigeracion
adicional).

63



Las condiciones de frontera en el software ANSYS Fluent se establecieron como un flujo de
calor variable en cada una de las paredes laterales del dominio (Q gy Q ), de acuerdo con lo
mostrado en la Figura 5.3.

La temperatura del modelo numérico fue monitoreada por un termopar virtual creado a 5 cm
desde el fondo del tubo, de tal modo que se correspondiera con la medicioén realizada
experimentalmente. Para mas detalles del procedimiento ver el anexo 3.

5.1.2 Evaluacion del modelo numérico utilizando agua como sustancia de trabajo

Con el fin de calibrar el modelo y verificar la aplicacion de las ecuaciones de transferencia
de calor, se realizd una simulacion del proceso de enfriamiento para la configuracion
experimental presentada utilizando agua como fluido de trabajo. Una de las ventajas de usar
agua en el modelo numérico es su simplicidad, ya que en el rango de temperaturas simulado
la sustancia no experimenta cambio de estado y sus propiedades son conocidas con
suficiencia. El objetivo es comparar los resultados de la variacion de la temperatura conforme
la muestra se va enfriando y de esta manera validar que el modelo numérico represente
adecuadamente el modelo experimental y verificar la correcta aplicacion de las correlaciones
semiempiricas de transferencia de calor.

Para resolver las ecuaciones resultantes de conservacion de momento y masa en la
discretizacion de forma acoplada, se utilizo el algoritmo SIMPLE (Semi-Implicit Method for
Pressure-Linked Equations). Para discretizar las ecuaciones de cantidad de movimiento y
energia se utilizé un esquema Upwind de segundo orden, mientras que el esquema PRESTO!
(PREssure STaggering Option) fue utilizado para corregir la presion. Los factores de
relajacion fueron de 0.3, 0.7 y 1 para la presion, cantidad de movimiento y energia
respectivamente. Se verifico la convergencia de la solucion en cada paso de tiempo de la
simulacion del problema.

En total se simularon las casi 7 horas que tarda el proceso de enfriamiento del agua al interior
de la cavidad. El paso de tiempo maximo utilizado para las simulaciones fue de 1s. Las
simulaciones realizadas en esta seccion y en adelante fueron calculadas en un servidor
Supermicro SYS-5028 TK-HTR con 2 equipos, cada uno con procesador Intel Xeon Phi 7210
a 1.3Ghz con 64 nucleos, 96 GB de RAM y 2 TB de disco duro, el cual cuenta con sistema
operativo Linux (RHEL 7) y cinco licencias de Ansys Fluent con capacidad para calcular en
paralelo hasta en 128 nodos. El criterio de convergencia utilizado en el modelo se baso en
que los residuales alcanzaran valores absolutos por debajo de 10~ para los componentes de
la velocidad y continuidad y de 107 para la energia. Se garantizo que en todos los pasos de
tiempo se alcanzara la convergencia.

Se realiz6 un andlisis de convergencia de malla, para lo cual se vari6 la cantidad de elementos
en la malla para verificar la consistencia en los resultados y el recurso computacional
consumido para la simulacion. Se utilizaron mallas estructuradas con 65844, 23800, 6120 y
2332 elementos cuadrilateros. Se prestd atencion en mantener los parametros de la malla
como la méxima relacion de aspecto, ortogonalidad, calidad y oblicuidad de las celdas, en
los rangos recomendados. Las propiedades utilizadas en este analisis se presentan en la Tabla
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5.1. Estos valores fueron extraidos de la literatura cientifica, los datos del poliestireno
expandido (PEE) fueron tomados de Ali et al. (2018) a partir de la densidad de 10 kg m™ que
fue medida para la espuma utilizada en el montaje experimental. Los valores del caucho son
tomados a partir de lo reportado por Eusuf et al. (2013) para un caucho no poroso. Mientras
que para el caso del vidrio (borosilicato) los valores utilizados se tomaron de la base de datos
matweb.com. Los valores de la conductividad térmica reportados en la literatura pueden
variar desde 0.038 hasta 0.0426 W - m~*K 1, sin embargo, de acuerdo con (Sadauskien¢ et
al., 2009) los valores son mayores en ambientes con mayor humedad relativa. Para el PEE el
valor de conductividad térmica utilizado fue de 0.049 W - m~1K~1, con el fin de ajustar
mejor los resultados numéricos respecto de los experimentales. Para el caso de las
emisividades fue necesario ajustar sus valores, ya que por ejemplo en el caso del vidrio
(borosilicato) los valores de la literatura estan entre 0.85 a 0.95, por lo que se evaluaron los
modelos numéricos modificando los valores hasta obtener una mejor correspondencia entre
el modelo numérico y el experimental.

Tabla 5.1. Propiedades principales del modelo numérico

. c
Material kg .'Dm_3. K - kgzle"l. na mIE1K—1. £
Aire 1.184 1006.43 0.02624
Agua 998.2 4182 0.6
Vidrio 2230 830 1.12 0.95
PEE 10 1500 0.049 0.91
Caucho 801 2010 0.13 0.94

Las simulaciones realizadas tomaron entre 16 y 17 horas utilizando agua como fluido de
trabajo, las curvas de enfriamiento numéricas obtenidas se muestran en la Figura 5.4 (a), en
la que se evidencia un buen ajuste entre los resultados experimentales y el modelo numérico.

Al comparar los resultados computacionales no se encontraron diferencias significativas
entre las curvas de enfriamiento al variar la malla, sin embargo, al evaluar el tiempo
computacional consumido por cada simulacion se encontré que el modelo con la malla de
65800 elementos fue la que tomo6 menor tiempo, seguida por la malla de 23800 elementos la
cual tard6 27 minutos mas, lo que representa un aumento del 3%. Las modelos con mallas
mas gruesas, es decir 6120 y 2332 elementos significativas tardaron mas en completar la
simulacion, obteniendo aumentos del 5% y el 7% respectivamente, tal como se muestra en la
Figura 5.4(b).
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Figura 5.4. (a) Resultados de la validacion del modelo simulado utilizando agua (b) Tiempo computacional consumido

Las variaciones entre los tiempos de calculos obtenidos se deben a que, al contar con mallas
mas gruesas, se requieren de mas iteraciones entre pasos de tiempo para lograr la
convergencia, mientras que las mallas mas finas les toma entre 2 y 5 iteraciones para alcanzar
la convergencia por cada paso de tiempo.

5.1.3 Modelado computacional simplificado del proceso de cambio de fase utilizando el
método de la entalpia

Una vez que se ha verificado que la implementacion de las ecuaciones de pérdida de calor
del modelo numérico representa adecuadamente las pruebas experimentales, se procede a
simular el enfriamiento de las muestras utilizando PCM en el interior de los tubos de ensayo.
El objetivo es verificar la capacidad del método de la entalpia para predecir la variacion de
la temperatura dentro de la muestra ensayada. Las propiedades del PCM se ingresan de
acuerdo con los valores proporcionados por el fabricante, las cuales se muestran en la Tabla
3.1. Para este andlisis se utilizé la aproximacion de Boussinesq para la densidad, lo que ignora
las diferencias de densidades, excepto en el término gravitacional de la ecuacion de
conservacion de la cantidad de movimiento para considerar los efectos de flotacion. De esta
forma, se especifica la densidad del estado liquido como la referencia y se especifica el
coeficiente de expansion térmica del material de cambio de fase. Un pardmetro relevante en
el uso del método de la entalpia es el valor de la constante de la region blanda C, el cual por
defecto en el software Fluent es de C = 10°, y el cual también fue el valor utilizado para las
pruebas en enfriamiento.

La Figura 5.5 muestra los resultados numéricos del proceso de solidificacion del PCM
variando el tamafio de las mallas utilizadas. De la grafica se pueden observar dos cosas: la
primera es que las curvas de enfriamiento numéricas fueron consistentes entre si para los
distintos tamafios de mallas, no encontrado diferencias significativas. Segundo, se muestra
las curvas de enfriamiento obtenidas numéricamente empleando el método de la entalpia, con
respecto a la variacion de la temperatura durante la experimentacion. Se observa que
numéricamente se produce un cambio abrupto en la curva de enfriamiento en los puntos de
inicio y final de la solidificacion (46 y 40°C respectivamente), mientras en las condiciones
reales de experimentaciéon se observa un cambio de pendiente mucho mdas suave y
prolongado.
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Figura 5.5. Resultados de la simulacion del PCM utilizando el método de la entalpia.

La Figura 5.6 muestra los resultados comparativos entre los tiempos de computo por la
cantidad de los elementos de la malla. Se encontré que entre mas fina es la malla, mayor es
el tiempo computacional. Se evidencia un aumento del tiempo computacional al considerar
el material de cambio de fase, respecto de los resultados obtenidos con la validacion del
modelo utilizando agua, el cual se duplicd para el caso de la malla mas gruesa y casi se
cuadriplico para el mallado mas fino. Esta diferencia es debida a que las ecuaciones son mas
complejas, principalmente porque se introduce el término fuente (S,,) de la zona blanda en
la ecuacion de cantidad de movimiento.

Figura 5.6. Tiempo computacional consumido por los modelos con el método de la entalpia

Los factores de relajacion utilizados en el modelo de la entalpia se presentan en la Tabla 5.2
mientras que los esquemas de discretizacion utilizados en el modelo se muestran en la Tabla
53

Tabla 5.2. Factores de relajacion utilizados en el modelo

Presion 0.3
Densidad 1
Fuerzas de cuerpo 1

Momento 0.7
Energia 1
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Tabla 5.3. Esquemas de discretizacion utilizados en el modelo

Transient Formulation Second Order Implicit
Pressure-Velocity Coupling Simple
Discretizacion espacial
Gradient Green Gauss Cell based
Pressure PRESTO!
Density Second Order Upwind
Momentum Second Order Upwind
Energy Second Order Upwind

5.1.4 Modelado computacional simplificado del proceso de cambio de fase utilizando el
método del Cp efectivo

El cambio de fase por el método de la capacidad calorifica efectiva puede ser modelado de
manera sencilla como un problema de conduccion dentro del PCM, en el que la capacidad
térmica del mismo es variable. En esta seccion se procedié a simular las curvas de
enfriamiento considerando que el cambio de fase se considera por variacion del calor
especifico y no por el salto entalpico como lo realiza el modelo analizado anteriormente. Para
simular esta condicion, se utilizaron las curvas experimentales del calor especifico obtenidas
por la calorimetria a distintas velocidades de enfriamiento (ver Figura 3.11), con el objetivo
de verificar como afecta la medicion de esta propiedad en la estimacion numérica de las
curvas de enfriamiento experimentales. La modelacion numérica se realizé considerando que
(1) el flujo es laminar e incompresible, (2) las propiedades son constantes en cada fase de
acuerdo con lo suministrado por el fabricante en la Tabla 3.1, excepto por el calor especifico,
la densidad en términos de la flotabilidad y la viscosidad, (3) Se utilizé la aproximacion de
Boussinesq y (4) el dominio se modela como un fluido en el que la fase solida tiene una alta
viscosidad. Al igual que en los casos anteriores, se procedio a verificar como el tamafio de la
malla afectaba los resultados numéricos.

En la Figura 5.7(a) se presentan a los resultados de las estimaciones numéricas y mediciones
experimentales de temperaturas, considerando en las simulaciones las propiedades obtenidas
a una velocidad de enfriamiento de 1°C min!. Se puede evidenciar consistencia entre los
resultados variando el tamafio de la malla, sin embargo, al igual que en el caso de la
validacion con agua, se exhibe un comportamiento en el que la convergencia se logré mas
rapido para el mallado mas fino, en este caso el modelo con 65800 elementos convergio en
16 horas con 3 minutos, mientras que para el mallado con 23800 elementos consumid un
total de 18 horas con 53 minutos, el modelo con 6120 elementos tardo 19 horas con 6 minutos
y para el caso de la malla con 2330 elementos se alcanzd un tiempo de maquina de 20 horas
con 40 minutos, tal como se ilustra en la Figura 5.7 (b). Estos resultados se pueden atribuir a
que en las mallas mas finas, se requieren menos iteraciones por cada paso de tiempo para
lograr la convergencia.
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Figura 5.7. (a) Resultados de la simulacion del PCM utilizando el método del ¢, efectivo con propiedades obtenidas a
velocidades de enfriamiento de 1°C min! (b) Tiempo computacional consumido por los modelos con el método del ¢,
efectivo

La Figura 5.8 presenta una comparacion de resultados obtenidos para el calculo de la
temperatura en el proceso de enfriamiento con el método de la entalpia, ¢, efectivo y
experimental. Se evidencia que los métodos numéricos propuestos presentan diferencias
entre si y respecto de los resultados experimentales, sin embargo, al comparar los tiempos de
computo entre los métodos se observan reducciones de hasta un tercio del tiempo para mallas
mas finas empleando el método del ¢, — T respecto al método de la entalpia.

Figura 5.8. Comparacion de temperaturas estimadas por modelos en el proceso de cambio de fase en enfriamiento

Con el objetivo de verificar el efecto de la obtencion de propiedades por la velocidad a la que
se realiza el ensayo y su efecto en la modelacion, se proceden a comparar los resultados
experimentales con las simulaciones numéricas en las que el calor especifico fue modelado
con puntos discretos por tramos y como una funcidon de la temperatura, de tal modo que
representaran el ¢, determinado experimentalmente por DSC a distintas velocidades de
enfriamiento, para ello se utilizaron curvas de ¢, a velocidades de 1 °C min™!, 5 °C min™' y
10 °C min™!. Los resultados de las curvas de temperatura en el enfriamiento se muestran en
la Figura 5.9, se observa que para las simulaciones con velocidades mas bajas de
determinacion del cp, se ajustan mucho mejor los resultados en la region donde el PCM esta
en fase liquida e inicia el cambio de fase, pero no ocurre igual con el final de este, ya que los
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resultados se desplazan a la derecha respecto de la curva experimental. Con una curva de ¢,
a menor velocidad se esperaria que el pico maximo de ¢, sea mayor y el rango de
temperaturas de cambio de fase sea mas estrecho, por lo que se esperaria que con la
determinacion experimental del ¢, con una menor tasa de enfriamiento, los resultados
numéricos arrojen una curva de enfriamiento mas parecida a la obtenida experimentalmente.

Figura 5.9. Temperaturas estimadas en el proceso de enfriamiento computacional para propiedades obtenidas a diferentes
velocidades comparada con el resultado experimental

5.2 Modelado del proceso de cambio de fase considerando un dominio extendido

En esta seccion se presentan los resultados del proceso de enfriamiento considerando el
mismo montaje experimental ya mencionado y presentado en la Figura 5.1, solo que el
dominio computacional serd modelado por completo.

5.2.1 Modelo numérico

Se desarrolla un modelo numérico para simular la transferencia de calor durante el
enfriamiento del PCM al interior de un tubo de ensayo parcialmente lleno, las dimensiones
son las mismas descritas en la seccion 5.1.1. Al considerar todos los elementos del modelo
fisico, se obtiene un modelo de transferencia de calor conjugada. En ¢l se consideran las
pérdidas de calor tanto por conveccion como por radiacion de las paredes del aislante hacia
el aire exterior que lo envuelve.

El modelo considerado se muestra esquematicamente en la Figura 5.10, en ¢l se muestran las
condiciones de contorno aplicadas de acuerdo con la naturaleza de los experimentos
realizados. Se consider¢ la parte superior del montaje como una salida de presion por el cual
puede entrar y salir el aire conforme se va calentando. De igual modo, se consideraron
despreciables las pérdidas de calor (condicion adiabética) por las paredes exteriores del
dominio y por la base de este, esta Ultima por estar en contacto con el suelo. El modelo
numérico es bidimensional axisimétrico respecto al eje vertical, en €l se considera el tubo de
ensayo parcialmente lleno con PCM y un pequefio espacio de aire que en la practica le
permite la expansion/contraccion del material de cambio de fase alojado al interior del tubo,
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que se encuentra bajo los efectos gravitacionales, sin embargo, en el modelo no se considera
la expansion o contraccion del PCM, ya que se utilizé la aproximacion de Boussinesq en el
modelo de entalpia y se considera como una region liquida constante en el modelo de ¢,
efectivo.

Figura 5.10. Condiciones de contorno y mallado del modelo extendido

El dominio computacional consta de 14976 celdas de las cuales 1150 corresponden al
dominio fluido de la probeta. Al momento inicial del proceso, se considera que tanto el tubo
como la muestra estdn a una temperatura Tp uniforme, la cual es mayor que la temperatura
de cambio de fase del PCM (Twm). Las principales suposiciones del modelo desarrollado,
consideran lo siguiente: (1) el resto del montaje se encuentra a una temperatura inicial igual
a la temperatura controlada del cuarto, la cual se asume constante de 20°C, (2) debido a la
configuracion geométrica del mismo, el modelo computacional es axisimétrico y el flujo en
su interior se asume laminar y sin disipacion viscosa, (3) el PCM es continuo, homogéneo e
isotropico, (4) en la fase liquida el PCM se considera como un fluido viscoso Newtoniano,
(5) se desprecia el fenomeno de expansion volumétrica.

Al igual que en el modelo simplificado, se procedié a realizar una validacion utilizando agua
como sustancia de trabajo. En esta ocasion se utilizd el modelo de radiacion Surface to
Surface (S25), el cual tiene en cuenta el intercambio de radiacion en un recinto de superficies
grises, y supone que el flujo de energia radiante estd compuesto directamente por la radiacion
absorbida y emitida por las superficies involucradas en el dominio. Para el modelo se
considera que se radia desde la superficie exterior del aislante de la probeta a las superficies
del contenedor. Los valores de las emisividades son los indicados en la Tabla 5.1.
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La Figura 5.11 muestra la curva de enfriamiento computacional obtenida junto con el
resultado experimental, se puede observar un alto grado de ajuste entre los mismos, el error
porcentual calculado entre ambas curvas menor que el 1.0%. Adicionalmente se muestra el
resultado de la curva de enfriamiento para el agua sin considerar la radiacion, se evidencia
un claro desajuste entre el modelo y los resultados experimentales. Este paso, permite
comprobar que las pérdidas son tan pequefias que es necesario tener en cuenta la radiacion
térmica infrarroja. Adicionalmente, se puede verificar que los valores de las emisividades de
los distintos materiales en las superficies proporcionan resultados incluso mas realistas que
los del modelo simplificado.

Figura 5.11. Resultados de la verificacion del modelo simulado utilizando agua

Para la comparacion de los resultados obtenidos respecto de los datos experimentales, se
utilizd el error porcentual absoluto medio (EPAM), el cual también es conocido como
desviacion porcentual absoluta media (DPAM), el cual estd expresado por la siguiente
ecuacion:

n

1
=1y
n

t=1

A — F

A

(41)

Donde A, es el valor real y F; es el valor pronosticado.

5.2.2 Modelo computacional extendido en enfriamiento - Método de la entalpia

Una vez se ha validado el modelo con agua, se procede a repetir las simulaciones bajo las
mismas condiciones con el PCM RT45, cuyas propiedades se encuentran en la Tabla 3.1, sin
embargo, para coincidir con los valores experimentales obtenidos, se decidio ajustar el rango
de temperaturas del cambio de fase por los valores encontrados en las calorimetrias, es decir,
se escogid un rango de cambio de fase para el PCM RT45 entre 38.5 a 44.5 °C para las
simulaciones con el modelo de la entalpia y no por lo valores reportados por el fabricante en
la Tabla 3.1.

En la Figura 5.12 se presentan los resultados de la curva de enfriamiento obtenida bajo las
consideraciones y propiedades de los materiales anteriormente mencionados, Se puede ver
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como la curva de enfriamiento no se ajusta a la curva experimental, en especial en el tramo
final del cambio de fase. Es de suponer que el modelo de entalpia, al requerir los valores
puntuales de las propiedades térmicas del material pudiese verse afectado por la precision
con que las mismas fueron obtenidas, la mayoria de estas propiedades son dependientes de
la temperatura y en el modelo fueron ingresados como valores constantes, por ejemplo, el
caso de la conductividad térmica, densidad y calor especifico.

Figura 5.12. Resultados del modelo simulado utilizando RT45

Para conocer la sensibilidad de cada una de las propiedades en el modelo de la entalpia, asi
como para evaluar los resultados obtenidos en las simulaciones y determinar en cudl de los
modelos la curva de enfriamiento resultante se aproxima mas al valor experimental, se
realizaron simulaciones basadas en un disefio experimental correspondiente a un arreglo 2*
en el que se consideran 4 factores. En este caso se varian las propiedades térmicas del material
entre los niveles alto y bajos, de acuerdo con lo indicado en la Tabla 5.4. Se debe anotar que
los valores altos y bajos utilizados en dicha tabla, corresponden no solo a valores por fuera
de los limites medidos experimentalmente, sino también a los valores revisados en la
literatura para PCMs que cambian de fase en un rango similar de temperaturas al PCM
utilizado en esta investigacion.

Tabla 5.4. Variables del disefio experimental

Variable Variable Unidades Nivel de las variables
codificada decodificada -1 0 1
A k W m'K! 0.15 0.2 0.25
B Cp kJ kg! K! 1000 2000 3000
C p Kg m™ 700 825 950
D H kJ kg'! 110 160 210

La Tabla 5.5 muestra la totalidad de experimentos desarrollados, los cuales corresponden a
un disefio 2* completo, sin replicas, es decir un total de 16 tratamientos (Gutiérrez Pulido &
de la Vara Salazar, 2012). Este disefio fue escogido para conocer las contribuciones
individuales de cada propiedad y de sus interacciones. En la tabla se muestran los valores en
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términos de las variables codificadas en los niveles altos y bajos. Cada una de las corridas
computacionales corresponden con los tratamientos indicados, adicionalmente se toma como
referencia la simulacién realizada con los valores de las propiedades en el nivel 0, es decir
correspondiente a la informacion suministrada por el fabricante y se denomind como Run0.

Tabla 5.5. Variables manipuladas en el disefio experimental

Tratamiento A B C D

1 -1 -1 -1 -1
2 -1 -1 -1
3 -1 -1 1 -1
4 -1 -1 1
5 -1 -1 -1
6 -1 1 -1
7 -1 1 -1
8 -11 1
9 I -1 -1 -1
10 I -1 -1
11 1 -1 1 -1
12 I -1 1
13 I 1 -1 -1
14 1 1 -1
15 1 1 1 -1
16 1 1 1 1

Los resultados de las curvas de enfriamiento obtenidas de cada una de las corridas
computacionales, modificando cada una de las propiedades se muestra en la Figura 5.13, en
la que se puede ver la variacion de las curvas de enfriamiento. Sin embargo, no se puede
evidenciar que alguna de las combinaciones resultantes sea capaz de replicar los resultados
obtenidos experimentalmente. Las combinaciones que presentaron un mejor ajuste con
respecto al modelo experimental fueron las pruebas identificadas como Run07, RunlS5,
Runl4 y Run06, donde las variaciones de las curvas de enfriamiento respecto de la
experimental presentaron errores porcentuales (EPAM) de 3.24%, 4.24%, 4.82% y 5.24%
respectivamente.

Es posible comprobar la contribucion de cada propiedad térmica estudiada con los resultados
del modelo desarrollado, haciendo una comparacion de las modificaciones de cada propiedad
de manera individual. La Figura 5.14 presenta de manera grafica los efectos individuales de
cada propiedad, es decir, para el caso de un aumento en la conductividad térmica del PCM
del 25% respecto del valor suministrado por el fabricante, se obtiene una curva de
enfriamiento desplazada ligeramente hacia la izquierda, lo cual indica que el enfriamiento
fue mas rapido en el nivel alto de la propiedad. Este comportamiento fue consistente
independiente de si se compara la propiedad en el nivel bajo o alto, mientras todas las demas
propiedades se encuentren simultdneamente en el nivel alto o bajo. Las curvas en verde
representan que todas las propiedades estan en su nivel bajo, mientras que las lineas continuas
indican que la propiedad estd en su nivel bajo y la linea discontinua en su nivel alto. Las
lineas en negro indican que las propiedades analizadas se encuentran en sus niveles altos.
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Figura 5.13. Resultados del modelo variando las propiedades del PCM

Figura 5.14. Resultados del modelo variando las propiedades individualmente

Tanto para el caso de un aumento en la densidad del PCM como del valor de la entalpia en
el cambio de fase, se obtienen resultados donde las variaciones entre las curvas del nivel alto
respecto al del nivel bajo se encuentran desplazadas hacia la derecha, lo que representa un
enfriamiento mas lento.
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El andlisis de la variacion del calor especifico entre las pruebas computacionales arrojé un
resultado bastante interesante, puesto que a diferencia de las otras propiedades que mostraron
un desplazamiento entre las curvas manteniendo su forma entre los niveles altos y bajos, el
cambio en los valores del ¢, indica una variacién en la forma de la curva de enfriamiento,
encontrando que los valores mayores de ¢, suavizan los resultados obtenidos, por lo que se
supone que a valores mayores de esta propiedad el ajuste debe presentar un menor error.

5.2.3 Modelo computacional extendido en enfriamiento - Método de la capacidad
calorifica efectiva

En esta seccion se procede a modelar el dominio computacional extendido y al igual que en
la seccion 5.1.4, el cambio de fase es modelado utilizando el método de la capacidad
calorifica efectiva, para el cual se considera un dominio fluido en el que la capacidad térmica
del mismo es variable. Teniendo en cuenta los resultados encontrados en las calorimetrias,
en los cuales se habian obtenido las curvas de calor especifico, se procedid a comparar cual
de ellos presenta un mejor ajuste de acuerdo con la curva de enfriamiento obtenida
experimentalmente. Para ellos se definieron las propiedades de acuerdo con los datos de la
Tabla 3.1, sin embargo, en ese caso no se requiere definir las temperaturas de inicio y final
del cambio de fase, para la densidad se utiliz6 la aproximacion de Boussinesq y para definir
la capacidad calorifica efectiva se utilizaron las curvas de ¢, — T obtenidas con el DSC
(Figura 3.11).

Las principales suposiciones del modelo desarrollado, son similares a las del modelo
simplificado, es decir: (1) La temperatura inicial del modelo es igual a la temperatura
controlada del cuarto, la cual se asume constante de 20°C, (2) debido a la configuracion
geométrica del mismo, el modelo computacional es axisimétrico y el flujo en su interior se
asume laminar y sin disipacion viscosa, (3) el PCM es continuo, homogéneo e isotropico, (4)
las propiedades son constantes en cada fase de acuerdo con lo suministrado por el fabricante
en la Tabla 3.1, excepto por el calor especifico, la densidad en términos de la flotabilidad y
la viscosidad. (5) Se utiliz6 la aproximacion de Boussinesq y (6) el dominio se modela como
un fluido en el que la fase solida tiene una alta viscosidad.

En la Figura 5.15 se presentan los resultados obtenidos para las curvas de enfriamiento,
utilizando las curvas de ¢, — T, correspondientes a velocidades de 20°C min!, 10°C min!,
5°C min"!' y 1°C min ™!, encontrando que los errores porcentuales fueron respectivamente de
3.82%, 4.87%, 2.40% y 1.57%.
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Figura 5.15. Resultados del modelo utilizando las curvas ¢, — T.

Considerando que el enfriamiento experimental de las muestras ocurri6 a bajas velocidades
(alrededor de 0.3 °C min '), se observa que los resultados numéricos se ajustan mejor cuando
el calor especifico es obtenido utilizando velocidades de cercanas a las condiciones
experimentales, esta es una consideracion que no es tenida en cuenta en la bibliografia
existente para aplicaciones en esta area. Otra conclusion importante es que el modelo del ¢,
efectivo puede representar el proceso real con mas precision que el método de la entalpia.
Otra reflexion interesante es que como la simulacion depende de la velocidad del proceso
(pico de ¢p), se observa que el método no es propiamente un modelo de primeros principios.
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CAPITULO 6: MODELADO NUMERICO DEL PROCESO DE FUSION
DE UN PCM ENCAPSULADO

En este capitulo, se hard un analisis de los resultados numéricos del proceso de fusion de un
PCM en un contenedor cilindrico usando el método de la entalpia, se analiza la evolucion de
los frentes de fusion y la influencia del pardmetro C del modelo sobre estos. Posteriormente
se comparan el método de la entalpia y el del calor especifico efectivo. Esta comparacion se
realiza teniendo en cuenta tanto la evolucion del frente de fusién como la temperatura en un
punto al interior del PCM.

6.1 Parametros numéricos contemplados en la fusion para un contenedor cilindrico

En esta seccion se realiza la modelacion numérica del proceso de fusion del RT45 en un
contenedor cilindrico, con el proposito de determinar el papel que desempefia las velocidades
de calentamiento utilizadas en los DSC en la estimacion de las propiedades termofisicas de
estos materiales y su impacto en la modelacion numérica. Durante la experimentacion se
realizaron los ensayos DSC considerando velocidades de calentamiento de 0.5, 1, 5, 10y
20°C min’!, los cuales fueron considerados para la estimacion de las temperaturas de inicio
y final del cambio de fase, asi como la temperatura pico de transicion, la entalpia de cambio
de fase y los calores especificos en ambas fases.

Los resultados de los modelos numéricos por CFD utilizando la formulacién entalpia-
porosidad obtenidos en el software Fluent 2020 R2, se comparan mediante el monitoreo de
la evolucion del frente de fusion y la fraccion liquida del PCM obtenidos experimentalmente.

Las simulaciones numeéricas que involucran PCM tienen multiples dificultades asociadas con
el cambio de densidad en el problema de cambio de fase, es por esto que la mayoria de los
modelos descritos en la literatura consideran la aproximacion de Boussinesq para considerar
los efectos de la conveccion natural en la fase liquida, es decir, se considera la densidad
constante adicionando un término fuente en la ecuacion de cantidad de movimiento, pero
despreciando la variacion volumétrica del PCM, la cual, de acuerdo a la investigacion
realizada por Faden et al. (2021) pude variar entre -8.3% a 22%. En este estudio, los modelos
a evaluar se consideran tanto la aproximacion de Boussinesq, como la variacion de la
densidad con la temperatura en un modelo VOF.

Tipicamente las investigaciones relacionadas con la fusion de PCM son abordadas
considerando que las propiedades pueden ser constantes o que varian con la temperatura,
ademas, los modelos numéricos consultados previamente no consideran el hecho que la
velocidad a la que se realizan las calorimetrias afecta directamente los valores de las
propiedades obtenidas. A pesar de la variabilidad de los resultados en la determinacion de
propiedades, el método de la entalpia-porosidad es mayoritariamente usado en los casos
estudiados en investigaciones previas.

En esta seccion se busca investigar cual es el impacto que tiene la determinacion de las
propiedades termofisicas por calorimetria sobre los modelos numéricos, para estimar el
proceso de fusion en contenedores cilindricos a través del método de la entalpia-porosidad.
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Adicionalmente, se busca evaluar los resultados considerando la densidad variable y
contrastarlos con la aproximacion de Boussinesq para determinar si se justifica la
simplificacion respecto del ahorro computacional. Finalmente, se evaltan escenarios
variando la constante de la region blanda en el modelo de entalpia, para conocer el papel que
juega en la modelacién numérica del proceso.

6.1.1 Modelo fisico y solucion numérica

Se desarrolld6 un modelo numérico del proceso de fusiéon en una probeta vertical no
restringida, se evaluaron dos tamafos diferentes, el primer caso una probeta con 3 cm de
didmetro exterior y el segundo con 2.2 cm de didmetro exterior. Ambos casos fueron
sometidos a un exceso de temperatura de 5, 10 y 15°C por encima de la temperatura de fusién
del PCM por las paredes laterales. Se asumid un comportamiento axisimétrico del modelo
propuesto, de acuerdo con lo ilustrado en la Figura 6.1. La longitud xi representa el nivel
hasta el cual se llen6 con PCM el tubo y el valor Wy, es la altura que se sumergié la probeta
dentro del bafo térmico, se consider6 en el modelo un exceso de temperatura constante sobre
la pared lateral hasta el nivel Wy y en la parte inferior de la probeta, dependiendo de cada
caso (AT =5, 10 y 15°C). La pared lateral por encima de W se fijo a temperatura ambiente
(27°C). Se considero6 la parte superior abierta a la atmdsfera con temperatura exterior de 27°C
(condicion de frontera pressure-outlet). Para los experimentos, los valores de xi. = 0.16 m,
Wi =0.2 my la altura total de la probeta fue de 0.235 m, en el caso de la probeta con @ =3
cm. Para el caso de la probeta con @ = 2.2 cm, los valores de xp = 0.1 m, Wy =0.12 my
altura total de la probeta de 0.155 m.

Figura 6.1. Modelo numérico en el instante t = 0.
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Se utilizé el método de la entalpia porosidad junto con el enfoque VOF considerando el
dominio como una regiéon multifasica con dos fases eulerianas (aire y PCM), las cuales son
inicializadas de acuerdo con las regiones ilustradas en la Figura 6.1. Las fases liquidas y
solidas al interior del dominio, separadas por una interfase ubicada inicialmente hasta el nivel
xL. Este enfoque permite el incremento del volumen a medida que se funde el PCM. El aire
(fase primaria) fue modelado asumiendo la correlacion utilizada por Shmueli et al. (2010)
para la densidad en funcion de la temperatura (p = 1.2x10° T2 - 0.01134 T + 3.4978), debido
a problemas de convergencia con el modelo de gas ideal.

Para modelar el PCM (fase secundaria), se utilizaron dos enfoques distintos para la densidad:
(i) una variacion lineal en la region de cambio de fase desde los 880 kg m™ a T hasta 770 kg
m™ a Ti. (ii) la aproximacion de Boussinesq para la fase liquida, en el cual la variacion de la
densidad es considerada solo en el término de flotabilidad en la ecuacion de cantidad de
movimiento, asi: p = po(1 — B AT). Donde po es la densidad de referencia en la fase liquida
(770 kg m®) y B es el coeficiente de expansion volumétrico del PCM, en este caso se utilizd
un valor de 0.00185 K™!. La temperatura inicial del dominio es de 27 °C. La viscosidad fue
considerada variable con la temperatura en la region liquida, de acuerdo con los resultados
obtenidos experimentalmente. La conductividad y el calor especifico fueron considerados
constantes (0.2 W m'K! y 2 kJ kg 'K"! respectivamente).

En la seccion 2.2.1.2 se describié el método de la entalpia — porosidad y se presentaron las
ecuaciones de gobierno para este método. Se presentd el pardmetro C conocido como
constante de la zona blanda. Esta constante es parte de la ecuacion de Carman — Kozeny, y
permite modelar el flujo en la region blanda como un flujo a través de un medio poroso. Este
parametro afecta el tiempo total de la fusion o solidificacion del PCM, ademas tiene una gran
influencia en la morfologia del frente de fusion del PCM (Hameter & Walter, 2016).

Para investigar el comportamiento del material de cambio de fase al interior del
encapsulamiento se utiliza un modelo matematico basado en el método de la entalpia
porosidad disponible en el software Ansys fluent 2020 R2. Para la discretizacion espacial de
las ecuaciones se utilizé el esquema Quick para solucionar la ecuacion de momentum, se
adopta el esquema Compressive para la fraccion volumétrica y el esquema Quick para la
ecuacion de la energia. Se utiliz6 el esquema PRESTO! para la presion, la cual se acopla con
la velocidad mediante el esquema SIMPLE. Se utilizé una formulacion transitoria Bounded
Second Order Implicit y se considerd un Time Step Size constante de 0.02 s, con el cual se
logro independencia en los resultados y fue aplicable en la mayoria de los casos sin problemas
de convergencia. Para la formulacion temporal se adopt6 el esquema Bounded Second Order
Implicit.

6.2 Resultados numéricos

6.2.1 Anadlisis de convergencia de malla

Para comparar los resultados numéricos obtenidos variando las propiedades termofisicas del
PCM encapsulado en un contenedor cilindrico, mientras es sometido a un proceso de fusion,
se consideraron diferentes tamafios de malla. La Figura 6.2 muestra los resultados para la
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independencia del mallado de la probeta de diametro de 3 cm. Se ensayaron varios tamafnos
de una malla estructurada con 3290, 6720, 12880 y 26840 elementos. Se graficaron los
resultados numéricos de la fraccion fundida y de puntos de seguimiento de temperatura
ubicados al interior del dominio. Los resultados muestran diferencias significativas en el caso
de 3290 elementos para la probeta de diametro de 3 cm, por los que el mismo no fue
considerado. Finalmente, con el fin de tener un desempefio adecuado y considerando el costo
computacional, se escogieron los valores intermedios de 6820 y 12880 elementos para los
modelos numéricos con didmetros de 2.2 y 3 cm respectivamente.

Figura 6.2. Resultados de independencia de malla para el calculo de la fraccion fundida (izq) y temperatura al interior del
PCM (der).

6.2.2 Incidencia de la constante la region blanda C en la estimacion del proceso de fusion

En la literatura se encuentran reportados distintos valores de C sugeridos por los autores, por
ejemplo Assis et al. (2007) utilizaron un valor de 10° para el proceso de fusién en un
contenedor esférico, mientras que Shmueli et al. (2010) evaluaron diferentes escenarios para
una probeta cilindrica, variando C en el rango 10° — 10'°. Los autores sugieren que el uso de
una constante de 10% proporciona resultados maés realistas que los de 10°, los cuales no
coinciden con los datos experimentales, mientras que para el perfil obtenido para el solido
con 10'° muestran una fusién acelerada, lo cual tampoco es consistente con los experimentos.

Con el fin de determinar la incidencia numérica del pardmetro C sobre los resultados de los
experimentos desarrollados en esta investigacion, se vari6 la constante en el rango 10* — 10°.
La Figura 6.3 muestra la influencia del parametro C sobre los resultados numéricos. Se puede
observar que la constante C de la region blanda juega un papel determinante en el ajuste entre
los valores numéricos con los experimentales, se encontré que a medida que se aumenta el
valor de la constante, se retrasa el proceso de fusion del PCM para el caso del tubo con
diametro de 2.2 cm. Se evidencia que no es posible establecer un valor a priori de este
parametro, sino que debe ser tanteado con el fin de ajustar los resultados de la fraccion
fundida con el método de la entalpia a los experimentos realizados. Esto genera en el método
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de entalpia un gran inconveniente en comparacion a otro tipo de métodos, ya que al variar el
tamafio del dominio o las condiciones experimentales (fusion/solidificacion), se observan
discrepancias entre los resultados. En este caso para un calentamiento con AT de 15°C, los
resultados se ajustan mejor a un C de 10° mientras que para la solidificacion se habia ajustado
mejor con un C de 10°.

Figura 6.3. Incidencia del parametro C en la modelacion numérica (probeta corta @ = 2.2 cm, AT = 15°C).

Otra observacion importante a partir de la Figura 6.3 es que el método de la entalpia en
términos generales, con ningtn valor de C puede predecir adecuadamente la forma de las
curvas de fraccion fundida.

6.2.3 Incidencia de la variacion volumétrica en la estimacion del proceso de fusion.

La Figura 6.4 muestra los resultados de la fraccion fundida obtenida utilizando un C = 10°
para el caso AT = 15°C, se observa que los resultados obtenidos considerando la densidad
variable se ajustan mejor en términos generales a los resultados experimentales, comparado
con los obtenidos utilizando la aproximacion de Boussinesq, sin embargo, de este ultimo se
encuentra que los resultados con los valores del T-history y la velocidad de 20°C min’!
estiman muy bien los resultados experimentales.

Al analizar la Figura 6.4 se evidencia que, para el caso de la densidad variable independiente
del conjunto de datos de donde provienen las propiedades termofisicas del modelo, los
resultados parecen ajustarse adecuadamente a las condiciones experimentales. Al usar la
densidad de Boussinesq, el modelo es mas sensible al conjunto de datos de propiedades
termofisicas. Por otra parte, el uso de VOF parece mostrar un buen ajuste del modelo
numérico, ya que los criterios de convergencia fueron alcanzados para el paso temporal
establecido al inicio del modelo (0.01 s), pero posteriormente el método se vuelve bastante
estable y de rapida convergencia, por lo que el paso de tiempo se puede ajustar a valores de
hasta 1s. Esta misma situacion se evidencio sin el uso del VOF.
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Figura 6.4. Fraccién liquida con C = 10° para los distintos casos. a) Densidad Variable b) Densidad de Boussinesq

6.2.4 Incidencia de la diferencia de temperatura en la estimacion del proceso de fusion.

En la Figura 6.5 se presentan los resultados para la diferencia de temperatura (AT) entre el
bafio y el PCM de 10 °C, para este caso se empled un valor para la constante C de 107 con el
fin de reducir las discrepancias respecto de los resultados experimentales. Ya que el uso de
valores de 10° arrojo diferencias significativas entre los resultados numéricos y los
experimentales.

Figura 6.5. Estimacion de fraccion liquida numérica respecto al experimental (AT = 10 °C) VD = Densidad Variable y BD
= Densidad de Boussinesq.

La Figura 6.5 muestra que los resultados en la estimacion de la fraccion liquida varian en un
amplio rango, prediciendo en algunos casos que la fusion se dé un 27% antes o después del
tiempo experimental. En este caso se observa también que ninguna de las curvas numéricas
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para el AT de 10°C se ajusta tan bien como para el caso de la figura anterior (AT = 15 °C).
Las curvas que presentaron mejor ajuste en este caso fueron con las propiedades obtenidas
con 10, 5y 0.5°C min™! con densidad variable y para el caso del T-history con densidad de
Boussinesq.

La Figura 6.6 muestra los resultados para la diferencia de temperatura (AT) entre el bafio y
el PCM de 5 °C, para este caso se debid emplear un valor para la constante C de 10® ya que
con valores de 10° y 107 las discrepancias respecto de los resultados experimentales eran
mayores. En la Figura se observa que los resultados obtenidos no se ajustan bien a los datos
experimentales, aunque es posible encontrar un caso como el de 5°C min™! con densidad de
Boussinesq cuyo inicio y fin del cambio de fase son correspondientes. Se evidencia que los
resultados numéricos no son capaces de predecir la curvatura exhibida por los datos
experimentales.

Figura 6.6. Estimacion de fraccion liquida numérica respecto al experimental (AT =5 °C)

Al analizar la Figura 6.4, Figura 6.5 y Figura 6.6, es evidente que con el modelo de la entalpia
no es posible la generalizacion de la constante C para distintas condiciones de
experimentacion. Adicionalmente, se evidencia que no siempre es posible que los resultados
numéricos imiten el comportamiento experimental. Tampoco es posible concluir con este
método, cual conjunto de datos de la caracterizacion termofisica del PCM proporciona
mejores resultados numéricamente, o si es significativamente mejor caracterizar a las
velocidades a las que se calienta la aplicacion final. Es evidente que tiene una mayor
influencia el parametro C que el conjunto de propiedades termofisicas sobre el modelo
numerico.

6.2.5 Comparacion de perfiles de fusion

Para comparar los perfiles de fusion experimentales con respecto a los numeéricos, se
seleccionaron los casos con mejor ajuste para cada exceso de temperatura. Las Figura 6.7,
Figura 6.8 y Figura 6.9 presentan la evolucion de los resultados graficos de la fraccion
fundida del PCM en el contenedor de didmetro de 3 cm.
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a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e
8 min 12 min 16 min 20 min

Figura 6.7. Evolucion gréfica de los resultados numéricos respecto de los experimentales (AT = 15°C), a) 20 °C min™! con
densidad variable (VD) b) 20 °C min™! con densidad de Boussinesq (BD), ¢) 10 °C min™! con VD, d) T-history con BD, ¢)
Experimental

a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e
12 min 22 min 30 min 34 min

Figura 6.8. Evolucion gréafica de los resultados numéricos respecto de los experimentales (AT = 10°C), a) 10 °C min™! con
densidad variable (VD) b) 5 °C min! con VD, ¢) 0.5 °C min"' con VD, d) T-history con densidad de Boussinesq, €)
Experimental

a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e a|b|c|d|e
15 min 30 min 45 min 60 min

Figura 6.9. Evolucion grafica de los resultados numéricos respecto de los experimentales (AT = 5°C), a) 5 °C min™! con
densidad variable (VD) b) 5 °C min"! con densidad de Boussinesq (BD), ¢) 1 °C min™! con VD, d) 1 °C min™! con BD, ¢)
Experimental

Para cada AT mostrados en las figuras anteriore, se presentan los resultados de los 4 casos
que mejor ajuste presentaron respecto de los datos experimentales. Los primeros instantes de
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fusion en cada caso mostraron un comportamiento realista del proceso, sin embargo, se
aprecia la formacion de dendritas en la parte inferior del PCM so6lido, este fendmeno se
atenua al incrementar el valor de C.

El fenémeno de formacion de dendritas también fue observado por Tan et al. (2009) y
Galione et al. (2015) debido a la simplificacioén de la condicion de frontera de temperatura
uniforme, para representar el calentamiento exterior. En este caso es mas apreciable, tal vez
debido al hecho que una frontera angular isoterma induce un flujo de calor mas grande en la
esquina, al menos durante los primeros instantes en que domina la difusion. Como estudio
Galione et al. (2015), es complicado resolver esta inquietud a través de medios simples, como
un coeficiente de conveccion uniforme. Se necesita una representacion mas precisa, lo que
de hecho seria muy dificil para un bafio de agua con agitacion.

La influencia del pardmetro C en la formacion de dendritas se puede verificar durante las
simulaciones. La Figura 6.10 muestra la evolucion de los contornos de fusion para la muestra
de didmetro de 2.2 cm variando C desde 10* hasta 108. Con el fin de reducir la variabilidad
en los resultados mostrados, se considerd el mismo conjunto de datos para las propiedades
térmicas obtenidas a una velocidad de calentamiento de 20 °C min’! y viscosidad variable
para todos los modelos. Se observa que en el caso de 10* presenta los contornos mas realistas
respecto del modo de fusion experimental (ver Figura 4.5), sin embargo, en este caso la fusion
numérica se da mucho mas rapido que para el caso real, tal como se evidencia en la Figura
6.3. Desde C = 10° se presenta la formacion de dendritas, la cual disminuye a medida que
se aumenta el valor de la constante, sin embargo, al aumentar C mas alla de 108 no se aprecia
variacion significativa en las curvas y los contornos de fusion, lo que indica que se ha
alcanzado el limite practico de un material puro. En cualquier caso, como puede apreciarse
en las Figuras 6.7 — 6.9, la region dendritica esta restringida a menos de un diametro de altura
en el fondo del tubo de ensayo. Por lo tanto, las discrepancias observadas, en la Figura 6.3
no se puede explicar basandose inicamente en este artilugio.

Es evidente que el parametro interno C del modelo de entalpia-porosidad tiene gran
influencia en la representacion, y no esta claro como elegir un valor a priori que dé resultados
precisos independientemente de otros parametros. Ademas, la aparicion de artilugios
numeéricos es peor para AT mdas grandes (fusion mas rapida) y bajo la aproximacion de
Boussinesq, lo que indica que esté relacionado con el modelado del liquido y el flujo natural,
a su vez influenciado por la representacion del cambio de fase. Finalmente, se observan
patrones 3D, aunque, como se ve en las Figuras 6.7 — 6.9 y de acuerdo con la literatura previa
(Galione et al., 2015), son leves y no justifican una costosa simulacion numérica 3D.
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c =10* C =10° C =10° c =107 c =108
Imin | 3min | Smin | 6min [1.5min| 3min | 5min | 7min | 2min | Smin | 7min | 11min| 3min | [Omin | [5Smin [2Imin| 3min | 10min | 15min | 25min

Figura 6.10. Evolucion de los contornos de fusion variando la constante de la region blanda.

Durante las simulaciones numéricas se evaluaron alrededor de 100 casos variando las
propiedades termofisicas del material, considerando la densidad variable o constante
mediante la aproximacion de Boussinesq. Se vari6 la condicion de frontera en las paredes del
contenedor de PCM al ensayar distintos AT, en cada caso se probaron con diferentes valores
de la constante de la region blanda, sin embargo, en ninguno de los casos se pudo lograr una
generalizacion para el material que sea valida para las variaciones en el modelo.

6.2.6 Anadlisis de energia almacenada y pérdidas de calor en el PCM

Con el fin de verificar la variacion de las estimaciones energéticas del modelo de entalpia
porosidad, se realiz6 una comparacion de la energia interna y transferencia de calor por las
paredes estimadas por el modelo para las propiedades obtenidas a distintas velocidades en la
calorimetria, asi como los datos suministrados por el fabricante. La modelacion del proceso
de fusion se realizd con una constante C para la region pastosa de 1x10° y se utiliz6 la
aproximacion de Boussinesq para la densidad. La evolucion de la energia interna en el
modelo computacional para propiedades obtenidas a diferentes tasas de enfriamiento se
muestra en la Figura 6.11a., mientras la Figura 6.11b. muestra la tasa de calor transferido por
las paredes del dominio para cada conjunto de propiedades termofisicas obtenidas
experimentalmente
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Figura 6.11. a) Evolucion de la energia interna en el modelo computacional b) Tasa de calor total transferido por las paredes
del dominio numérico.

Se evidencia un comportamiento similar entre las curvas estimadas, tanto para la energia
interna en el dominio, como para la transferencia de calor en las fronteras. La energia interna
almacenada tiene una variacion pequena entre la estimacion para cada velocidad, mientras la
transferencia de calor es casi idéntica para todas las propiedades a diferentes velocidades,
con excepcion de los datos provenientes de la calorimetria realizada a 20 °C min™!, con una
variacion relativa mayor hacia el final del proceso.

Adicionalmente, se compararon los resultados de la energia interna del modelo variando el
parametro C, con el proposito de conocer la incidencia de este pardmetro desde el punto de
vista energético. Los resultados mostrados en la Figura 6.12a presentan la variacion de la
energia interna para los datos suministrados por el fabricante, variando C entre 1x10° hasta
1x107. Se puede observar que al variar el pardmetro C no se aprecia variacion alguna entre
los modelos. En la Figura 6.12b muestra la tasa de calor transferido por las paredes del
dominio para cada C. Al igual que los casos anteriormente modelados, se encontré que a
medida que se aumentaba el valor de la constante en la region pastosa, el proceso de fusion
se hacia mayor.

Figura 6.12. a) Evolucion de la energia interna en el modelo computacional b) Tasa de calor total transferido por las paredes
del dominio numérico
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Del presente analisis energético, se puede concluir que, a pesar que el método de la entalpia
porosidad, no es capaz de tener una Unica estimacion del frente de fusion para propiedades
estimadas a diferentes velocidades de enfriamiento, o al cambiar el pardmetro C, se tienen
similares estimaciones generales en términos energéticos, lo que se justifica al ser un método
conservativo. Esta es posiblemente la razén por la cual el método de entalpia porosidad es
tan popular en aplicaciones que involucran almacenamiento de energia por calor latente de
fusion, donde se requiere que se de cuenta de las interacciones energéticas de manera general
e incluso gruesa en los dispositivos, sin la necesidad de seguir fielmente el cambio del frente
de fusion.
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CAPITULO 7: CONCLUSIONES Y TRABAJOS FUTUROS

7.1 Conclusiones

El trabajo desarrollado en esta tesis doctoral pretende contribuir con el avance en la
caracterizacion y modelacion numérica del proceso de cambio de fase liquido-sdlido en
materiales de cambio de fase. El principal objetivo es conocer como la variabilidad en la
estimacion de las propiedades termofisicas del PCM afectan la precision de los resultados
numéricos del proceso de cambio de fase.

El principal hallazgo en este sentido, y a pesar de realizar una caracterizacion intensiva de
las propiedades termofisica del PCMs y su dependencia con la temperatura, es que no es tan
simple establecer cudl de todos los escenarios es mas consistente entre los valores de las
propiedades térmicas con las pruebas numéricas del proceso de fusién del PCM. Por ejemplo,
para el caso del método de la entalpia, se encontrd que el modelo es mas sensible al valor de
la constante C que a cualquier variacion de las propiedades termofisicas utilizadas.

Se encontré que una desventaja enorme del método de la entalpia es que la constante C no
puede ser generalizada a priori y cualquier variacién de la geometria o condiciones de
frontera, incluso el no considerar la radiacion del modelo supondria un valor diferente para
la constante C. Esto es un aporte interesante ya que este es el método més popular para la
modelacion de problemas de cambio de fase.

En cuanto al método del cp efectivo se encontr6 que los resultados numéricos respecto de los
experimentales parecen mostrar un mejor ajuste al seleccionar una tasa de calentamiento/
enfriamiento correspondiente con la aplicacion que se est¢ modelando, sin embargo, el uso
del modelo de viscosidad variable representa un aumento en el costo computacional al
requerir pasos de tiempo mas pequerios.

En términos generales, de esta investigacion se desprenden los siguientes aportes:

1. Se realizd la caracterizacion de las propiedades termofisicas de una parafina
comercial utilizada como material de cambio de fase para almacenamiento térmico
de energia, empleando métodos especializados y simplificados disponibles en la
literatura encontrando una buena concordancia entre ambos métodos.

a. Se determinaron las principales propiedades termofisicas, bajo diferentes
tasas de calentamiento/enfriamiento, obteniendo un conjunto de distintas
propiedades para el PCM RT45, en funcién de la rampa utilizada para su
caracterizacion por DSC.

b. Se realiz6 una caracterizacion completa del PCM RT45 con el fin de conocer
como varian las distintas propiedades en funcion de la temperatura. Se
obtuvieron los valores de la conductividad térmica en la fase solida y liquida.
Se determinaron las temperaturas de inicio y final del cambio de fase, tanto
en enfriamiento como en calentamiento, las cuales son diferentes debido a la
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histéresis presentada por el PCM. Se obtuvo la variacion de la viscosidad con
la temperatura para el PCM liquido.

Se obtuvieron las curvas del calor especifico en funcion de la temperatura para
distintas tasas de calentamiento/enfriamiento, las cuales pueden servir para
modelar la histéresis en los ciclos de carga y descarga del PCM.

Se desarrollé un banco experimental para la determinacion de propiedades
termofisicas empleando el método del T-history, el cual permite la
caracterizacion de cualquier PCM en el rango de 40 — 90 °C.

2. Se evalu6 experimentalmente el proceso de fusion y solidificacion de un PCM en
contenedores cilindricos bajo diferentes condiciones de operacion.

a.

Se desarrollaron evaluaciones experimentales en contenedores cilindricos
variando las condiciones de contorno, de tal modo que se pudiesen simplificar
su modelizacion. En este caso, que la suposicion de axisimetria fuese valida.
Asi como la utilizacion de los modelos de pared delgada en algunos sélidos
del dominio.

Se desarrollaron montajes experimentales de procesos de fusion y
solidificacion, cuyos resultados pueden ser utilizados para la validacion de
modelos numéricos.

Se obtuvieron los perfiles de evolucion del frente de fusion para probetas
cilindricas de 2 tamafos distintos y tres configuraciones de excesos de
temperatura en las paredes laterales.

3. Se desarrollaron modelos numéricos computacionales mediante CFD del proceso de
cambio de fase de un PCM encapsulado, considerando la variabilidad de las
propiedades termofisicas.

a.

Se desarrollaron modelos en 2D axisimétrico que permiten evaluar el proceso
de fusion o solidificacion del PCM, escogiendo el conjunto de propiedades
provenientes de distintas configuraciones para su caracterizacion.

Se realizaron modelos simplificados considerando las regiones de aire y PCM
acopladas por una interfase. De igual modo, se desarrollaron modelos
numéricos mas complejos, que consideran el dominio multifasico completo
mediante la técnica de VOF, que representa de manera mas realista los casos
evaluados. No se encontré un aumento significativo del tiempo de calculo con
el modelo VOF respecto de los dominios separados, sin embargo, se evidencio
que los resultados numéricos fueron mas consistentes con los experimentales

Se evalud el uso y validez de la aproximacion de Boussinesq para la densidad
del modelo numérico respecto de un modelo con variacion lineal de la
densidad con la temperatura. Se encontr¢ diferencias entre ambas de las
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c.

fracciones liquida o temperaturas calculadas, pero esto no representa un
significativo mayor costo computacional.

Se desarrolld un modelo numérico para el enfriamiento de una sustancia de
referencia (agua) en un contenedor cilindrico, el cual permiti6é ajustar las
condiciones del modelo a los valores experimentales.

Se encontrd que las pérdidas por radiaciéon deben ser consideradas en los
modelos numéricos durante el proceso de enfriamiento del PCM.

4. Se compar6 el desempefio de los métodos de entalpia y de la capacidad calorifica
efectiva en la estimacion del proceso de cambio de fase.

a.

Se desarrollaron modelos numéricos del proceso de cambio de fase en
contenedores cilindricos evaluando los métodos de la entalpia y del cp
efectivo, encontrando diferencias en los resultados entre ambos.

El método de la entalpia es mas sensible a la variacion de la constante de la
region blanda (C) que a la variacion de propiedades termofisicas con las que
se configure. Por ejemplo, si un conjunto de datos pareciera alejarse del
comportamiento experimental, este puede ser corregido modificando el valor
de C.

La constante de la region blanda del método de la entalpia permite que el
conjunto de propiedades termofisicas se ajusten a los resultados
experimentales en mayor o menor grado, sin embargo, al ver los patrones de
fusion se observan diferencias significativas respecto de las pruebas
experimentales, por lo que para el analisis numérico se deben considerar tanto
las curvas de evolucion de la fraccion liquida tanto como los patrones de
fusion.

El método del ¢, especifico presenta la ventaja de no requerir un pardmetro de
ajuste tal como la constante C del método de la entalpia, sin embargo, los
pasos temporales utilizados para los modelos numéricos son en general
menores, lo que ocasiona que el tiempo de computo se incremente
significativamente.

Al modelar el PCM mediante el método de la viscosidad variable se
incrementa el costo computacional, ya que se requieren pasos de tiempo mas
pequeiios en el modelo, debido a las inestabilidades que genera resolver la
ecuacion de momento incluso para el sélido, el cual se emplea el artificio de
imponer un valor elevado de viscosidad para lograr velocidades cercanas a
cero.

El método del ¢, especifico muestra un mejor ajuste en los casos de las
pruebas de enfriamiento respecto de los resultados obtenidos con el método
de la entalpia, sin embargo, en las pruebas de calentamiento con AT excesivos
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se presenta dificultades numéricas, lo que exige pasos de tiempo muy
pequenos.

Los resultados numéricos exhiben una ondulacion y una fusion excesiva en la
parte inferior del PCM que no se tan evidente en el caso experimental. Esta
discrepancia es mas pronunciada en los casos en los que se utiliza la
aproximacion de Boussinesq y cuando se tiene el mayor AT, por lo que se
infiere que este fenomeno esta relacionado tanto al tratamiento numérico de
la densidad como de la velocidad de difusion de la temperatura al interior del
PCM.

El andlisis energético mostrd que las estimaciones de energia interna y
transferencia de calor a los alrededores tienen pocas variaciones en el modelo,
cuando se realizan simulaciones con los niveles de propiedades evaluados en
las diferentes velocidades de enfriamiento. Asi mismo, el cambio del
parametro C del modelo de entalpia porosidad, no tienen una influencia en los
términos energéticos. Lo que explicaria la popularidad del uso de este método
en aplicaciones de dispositivos de cambio de fase.

7.2 Trabajos futuros

El desarrollo de este trabajo de Tesis doctoral ha permitido identificar algunas posibles tareas,
las cuales serian interesantes desarrollar para consolidar esta linea de investigacion, pero que
han quedado por fuera del alcance de este trabajo investigativo. A continuacidn, se proponen
algunas de las tareas futuras para dar continuidad al trabajo hasta ahora desarrollado.

1.

2.

Validar el modelo del ¢, efectivo en otro tipo de geometrias.
Controlar las velocidades de enfriamiento para las pruebas de solidificacion.

Desarrollar la caracterizacion reoldgica del PCM con el fin de establecer
adecuadamente el comportamiento de la viscosidad en funcion de la
temperatura, durante todo el cambio de fase.

Reformulacion del término fuente del método de la entalpia, de tal modo que
represente mejor el comportamiento del PCM y que permita la generalizacion
bajo diferentes condiciones de operacion.

Medicion de las temperaturas al interior del bafio en puntos adyacente a los
contenedores de PCM con el fin de validar las condiciones de operacion
supuestas.

Calibracion del modelo del ¢, efectivo para la prueba de calentamiento, con
el fin de establecer adecuadamente las condiciones de frontera apropiadas
para su modelacion.
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7. Estudio del aporte en la perdida de energia por los termopares durante la
fusion/ solidificacion del modelo numérico.

8. Modelacion del dominio como un solido con propiedades efectivas variables
segun condiciones del cambio de fase, por ejemplo, un Nusselt local.

9. Evaluacion de los modelos numéricos en dispositivos con integracion de
tecnologia PCM.

Adicionalmente, en el desarrollo de este trabajo se han realizado trabajos que deben ser
continuados y concluidos para un analisis completo de los resultados, principalmente en el
uso de contenedores cilindricos en procesos de fusion y solidificacion. Actualmente se han
desarrollado trabajos preliminares, los cuales son mostrados en el Anexo 1 como resultados
a la fecha.
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ANEXO 1. Resultados preliminares en el estudio del proceso de cambio de
fase en contenedores esféricos

A.1.1. Evaluacion experimental de cambio de fase en contenedores esféricos

A1l Fusion restringida del PCM en un contenedor esférico

El proceso de fusion al interior de un contenedor se puede estudiar como un problema
restringido o no restringido. En el primer caso se impide que el solido se sumerja hasta el
fondo del contenedor, como se puede observar en la Figura A.1Figura A.l.a, mientras que en
el segundo caso el solido se decanta por la diferencia de densidades y el libre movimiento,
tal como ocurri6 en el caso presentado en la seccion 4.1.

Para el caso de la fusion restringida estudiada en esta seccion, se utilizd un matraz esférico
de fondo redondo de 100 ml (65 mm de didmetro y 102 mm de altura), el cual fue
parcialmente lleno con el PCM en estudio, hasta un 85% de su volumen total. El resto del
volumen es aire para permitir la expansion/contraccion del PCM al interior del contenedor.
El montaje fue sellado mediante un tapén de goma en el cual se introdujo un tubo pléstico de
6 mm de diametro, por el que se hicieron pasar 6 termopares tipo K, los cuales se insertaron
cada uno en pequeiias perforaciones ubicadas verticalmente cada 10 mm desde el fondo del
contenedor esférico, como se representa en la Figura A.1b.

(a) (b)

Figura A.1. a) Fusion experimental restringida del PCM. b) Ubicacion de los termopares durante la experimentacion

El montaje experimental para el seguimiento del perfil de cambio de fase es idéntico al
mostrado en la Figura 4.1. Se configur6 el bafio térmico 15 °C por encima de la temperatura
de cambio de fase y se dio tiempo a que las temperaturas dentro de este fuesen estables y
homogéneas. Posteriormente, se introdujo el contenedor esférico relleno con parafina hasta
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un 85% de su volumen total y se inici6 la captura de imégenes cada 5 s por medio de la
camara DSLR.

La Figura A.2 muestra la evolucion del frente de fusion restringida en un contenedor esférico.
En la etapa inicial la conduccion domina la transferencia de calor, la cual se puede evidenciar
por un patrén casi concéntrico del frente de fusion. Sin embargo, la transferencia de calor
pasa a ser dominada por la conveccion natural, tanto en la mitad inferior como en la superior.
Se observa que el frente de fusién es mas suavizado en la parte superior. Adicionalmente
puede notarse que la fusion no es concéntrica al interior del contenedor, sino que esta ocurre
desplazada hacia abajo. Se evidencia que la parte inferior del PCM se funde més despacio
que el material que se encuentra en la parte superior del contenedor.

Figura A.2. Evolucion del contorno de fusion respecto al tiempo del ensayo de fusion restringida.

La Figura A.3 muestra las diferentes etapas del proceso de fusion en un contenedor esférico.
Puede notarse que en la primera parte del proceso (Figura A.3 (a)), la fusion es homogénea
de manera radial, lo que se puede explicar porque el proceso es dominado por la conduccion.
La Figura A.3 (b) muestra que el frente de fusion en la parte inferior presenta algunas
ondulaciones, las cuales pueden ser causadas por los patrones de conveccion natural
formados en la parte inferior del PCM fundido. Es posible que la falta de homogeneidad del
material pueda contribuir con este fendmeno, sin embargo, en otras investigaciones como la
realizada por Tan (2008) se ha encontrado un comportamiento similar en el PCM.
Posteriormente, en la Figura A.3 (c) se evidencia un patrén de fusion ovalado, en el que la
parte inferior permanece casi sin cambios. Al aumentar la region liquida se produce una
circulacion de flujo inestable motivada por los efectos de la flotabilidad. Finalmente se llega
a la fase de encogimiento (Figura A.3 (d)), lo cual permite evidenciar que en contenedores
esféricos también se producen los 4 regimenes observados por Jany & Bejan (1988) para
contenedores rectangulares.
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(a) (b) (©) (d)

Figura A.3. Contornos del frente de fusion en distintos tiempos del proceso de fusion.

Las curvas de temperatura obtenidas en el proceso de enfriamiento se ilustran en la Figura
A.4. Se puede observar que, una vez introducido en el bafio térmico la temperatura T1 del
PCM aumenta hasta una temperatura superior a los 50 °C, al cual se mantiene incluso después
que los puntos T2 y T3 hayan hecho su transicion de solido a liquido. Se observa que T2 y
T3 son las ultimas temperaturas en hacer la transicion de fase. Es posible notar que una vez
el frente de fusion pasa por cada termopar se obtiene un incremento en las temperaturas
cercanas a las del bafio térmico, mientras que la temperatura en la parte inferior del montaje
T1 permanece por debajo. Esto es un indicador de los patrones de flotabilidad en los
experimentos, los cuales llevan el fluido caliente por las paredes hasta la parte superior.

Figura A.4. Curvas de temperaturas experimentales de la prueba de calentamiento en contenedor esférico de 100 ml

A.l.1.2. Solidificacion restringida del PCM en un contenedor esférico

El proceso de solidificacion al interior de un contenedor esférico también puede ser estudiado
como un problema restringido o no restringido. Sin embargo, al solidificar inicialmente desde
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afuera hacia adentro, se hace casi imposible el rastreo del frente de solidificacion por medios
opticos. Es por esta razon, que el monitoreo de las temperaturas en su interior se convierte
en la forma mas sencilla de conocer la evolucion de dicho perfil.

La evaluacion experimental se da posterior a la fusion total del mismo. Una vez se han
estabilizado todas las temperaturas interiores junto con la temperatura del bafio térmico en el
que se encuentra sumergida la muestra, se extrae la probeta esférica. La muestra se deja
enfriar en un medio con control de temperatura y alejada de corrientes convectivas que
aceleren el enfriamiento. La Figura A.5 presenta los resultados de las curvas de temperatura,
en el cual puede verse un ligero subenfriamiento para el termopar en la posicion T1.

Figura A.5. Resultados experimentales de la prueba de enfriamiento en contenedor esférico de 100 ml

La curva permite evidenciar un enfriamiento desde abajo, iniciando con los termopares T1
hasta el T6 durante la transicion de liquido a s6lido. Sin embargo, en la zona del cambio de
fase, se enfrian T2 y T6 mas rapido que los demas puntos, llegando a ser mayor el
enfriamiento en la parte superior (T6) al final del cambio de fase. El siguiente punto en
enfriarse es TS5, mientras que los Ultimos son T3 y T4 que lo hacen casi que de manera
idéntica.

Los resultados experimentales descritos anteriormente se utilizan en esta investigacion para

la validacion de los modelos del proceso de cambio de fase que se desarrollan en el anexo
posterior.

A.1.2. Evaluacion numérica de cambio de fase en contenedores esféricos

A.12.1. Fusion restringida en un contenedor esférico

Para el problema de la fusion descrito en esta seccion, se utilizo el esquema mostrado en la
Figura A.6 el cual es un matraz esférico de fondo redondo de 100 ml (65 mm de didmetro y
102 mm de altura) de acuerdo con lo experimentado en la secciéon A.1.1.1. En la figura se
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muestran las condiciones de frontera aplicadas de acuerdo con la naturaleza de los
experimentos realizados.

Figura A.6. Modelo utilizado para la fusiéon del PCM en un contenedor esférico.

El calentamiento se establecié como una temperatura fija impuesta en la pared exterior del
montaje. Se model6 con un exceso de temperatura (AT) de 15 °C, por lo que la temperatura
exterior se fij6 en 60 °C. Se considero las pérdidas de calor por la parte superior del montaje
como despreciables (condicion adiabatica), debido a la existencia de un tapon de goma en el
experimento fisico, salvo la parte superior ubicada entre las paredes solidas mostradas en la
Figura A.6., la cual se consideré como una salida de presion por el cual puede entrar y salir
el aire. El modelo numérico es bidimensional axisimétrico respecto al eje vertical, en ¢l se
considera el tubo de ensayo parcialmente lleno con PCM y un pequefio espacio de aire, que
en el experimento le permite la expansion/contraccion del material de cambio de fase alojado
al interior del contenedor, sin embargo, en el modelo se consideran los dos dominios (aire y
PCM) separados por una interfaz que permite el intercambio de energia entre ellos. El
dominio del PCM es modelado como una region fluida constante cuya variacion de la
densidad es considerada mediante la aproximacion de Boussinesq tanto en los modelos de
entalpia como en el modelo de ¢, efectivo que se presentan a continuacion. En la Figura A.6.
se identifican los lugares donde se monitorean virtualmente las temperaturas del modelo
marcadas de T1 — T6.

El dominio computacional consta de 23241 celdas de las cuales 20964 corresponden a la
region del PCM y 2277 celdas corresponden a la region del aire superior en la probeta. En el
modelo se crea una interfaz que separa ambas regiones de tal modo que permite la
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transferencia de energia entre ellas. La temperatura inicial del dominio completo es la misma
para las dos regiones. Las principales suposiciones del modelo desarrollado consideran lo
siguiente: (1) el montaje se encuentra a una temperatura inicial constante de 24°C, (2) debido
a la configuracion geométrica del mismo, el modelo computacional es axisimétrico y el flujo
en su interior se asume laminar y sin disipacion viscosa, (3) el PCM es continuo, homogéneo
e isotropico, (4) en la fase liquida el PCM se considera como un fluido viscoso Newtoniano,
(5) se desprecia el fenomeno de expansion volumétrica.

A.1.2.1.1. Modelado de la fusion con el modelo de la entalpia

En esta seccion se presentan los resultados del modelo numérico por CFD utilizando la
formulacion entalpia-porosidad obtenidos en el software Fluent 2020 R2. Se compara la
evolucion de las temperaturas al interior del PCM obtenidos experimentalmente en el ensayo
de fusion, respecto de los datos obtenidos en el modelo numérico.

Para la modelacion numérica de la prueba de calentamiento del contenedor esférico
empleando el método de la entalpia, se modelo el aire como gas ideal. La densidad del PCM
fue modelada utilizando la aproximacion de Boussinesq. El calor especifico fue modelado
lineal por tramos entre los valores experimentales obtenidos de la colorimetria con tasa de
calentamiento de 20 °C min’!. La conductividad térmica se considerd variable linealmente
por tramos, entre los valores de 0.23 W m™ K (Ts=37.8°C)a 0.16 W m™' K'! (T; = 44.4°C).

Para resolver las ecuaciones resultantes de conservacion de momento y masa en la
discretizacion del modelo, se utilizd el esquema SIMPLE. Para la discretizacion de las
ecuaciones de cantidad de movimiento se utilizé un esquema Upwind de segundo orden y
para la energia un esquema QUICK, mientras que el esquema PRESTO! se adopt6 para la
correccion de la presion. Para la convergencia se establecio que los residuales satisficieran el
criterio de estar por debajo de 107 para las velocidades y la continuidad, mientras que para
la energia por debajo de 10°. Se verificé la convergencia de la solucién en cada paso de
tiempo de la simulacion del problema. La formulacion transitoria se ajustd como implicita
de primer orden, y el tamafio del Time Step utilizado en la simulacion fue de 0.001 s el cual
se utilizd durante los primeros segundos del proceso y después de 60 s se subid a 0.002 s,
con el cual se obtuvo la convergencia de los residuales para los respectivos criterios
utilizados. El namero de iteraciones por cada Time Step se configur6 hasta un valor maximo
de 200. El valor de la constante C se ajusté por defecto a 1x10°.

Los resultados de las curvas de calentamiento al interior del PCM se muestran en la Figura
A.7. Se puede observar que el calentamiento numérico ocurre mas rapido que lo evidenciado
experimentalmente. Claramente hay algiin error con el modelo, sin embargo, la tendencia
entre los datos es similar pero no en la escala temporal.
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Figura A.7. Resultados de la fusién en un contenedor esférico. izq) método de la entalpia. der) Experimental.

Es posible que se pueda obtener mejores resultados modificando el valor de la constante C,
sin embargo, este procedimiento tiene un elevado costo computacional debido al pequefio
tamafio del paso temporal y debe ser sopesado para cada aplicacion.

A.1.2.1.2. Modelado de la fusion con el método de cp efectivo

Para la modelacion numérica de la prueba de calentamiento del contenedor esférico
empleando el método del ¢, efectivo, se model6 el aire asumiendo la correlacion utilizada
por Shmueli et al. (2010) para la densidad en funcién de la temperatura (p = 1.2x10° T? -
0.01134 T + 3.4978), debido a problemas de convergencia con el modelo de gas ideal para
modelar la fusion. La region numérica del PCM fue modelada utilizando la aproximacion de
Boussinesq para la densidad. Para el calor especifico se escogio la curva obtenida a partir de
la calorimetria con rampa de calentamiento de 20 °C min™', solo se verifico el modelo con
esta curva debido al alto costo computacional y ya que experimentalmente el calentamiento
del proceso ocurre a una alta velocidad. La conductividad térmica se considerd variable
linealmente por tramos, entre los valores de 0.23 W m! K'! (Ty =37.8°C) 2 0.16 W m™! K!
(Ty = 44.4°C). Finalmente, al ser la region modelada como un fluido, la viscosidad del
material se asigno los valores obtenidos experimentalmente para el PCM fundido, mientras
que para temperaturas del PCM sélido se establecié un valor de viscosidad de 30000 kg m™!

st

Para resolver las ecuaciones resultantes de conservacion de momento y masa en la
discretizacion del modelo, se utilizd el esquema SIMPLE. Para la discretizacion de las
ecuaciones de cantidad de movimiento y energia se utilizé un esquema Upwind de segundo
orden, mientras que el esquema PRESTO! se adopto para la correccion de la presion. Para la
convergencia se establecio que los residuales satisficieran el criterio de estar por debajo de
10 para las velocidades y la continuidad, mientras que para la energia por debajo de 107.
Se verifico la convergencia de la solucién en cada paso de tiempo de la simulacion del
problema. El tamano del Time Step utilizado en la simulacion fue de 0.001 s con el cual se
obtuvo la convergencia de los residuales para los respectivos criterios utilizados. El nlimero
de iteraciones por cada Time Step se configurd hasta un méximo de 200.
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Los resultados de las curvas de calentamiento al interior del PCM se muestran en la Figura
A.8. Al igual que en el caso anterior, se presenta un calentamiento méas rapido con el método
del ¢, efectivo respecto de los datos experimentales. Incluso el calentamiento es mayor que
el obtenido con el método de la entalpia.

Figura A.8. Resultados de la fusion en un contenedor esférico. izq) método ¢, efectivo. der) Experimental.

Se puede observar una buena tendencia en las temperaturas de fusion del modelo, pero estos
resultados no se corresponden en la escala temporal con los obtenidos experimentalmente.
Sin embargo, se evidencia que es posible el uso del método del cp efectivo para modelar la
fusiéon del PCM. El paso temporal utilizado consume demasiado tiempo de computo,
mostrando una relativa ventaja del método de la entalpia. Se deben explorar otros escenarios
en el modelo para ajustar los resultados, por ejemplo, se puede variar la condicion de frontera
de temperatura constante por una de conveccion que permita obtener resultados mas realistas.
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A.1.2.2. Solidificacion en un contenedor esférico

En los modelos descritos en las secciones anteriores de este capitulo, se sigui6 la temperatura
de enfriamiento al interior de un tunico punto dentro de la muestra. En esta seccion se realizara
el analisis del proceso de solidificacion en un contenedor esférico, para este caso se tomaran
mediciones en varios puntos internos, ya que la propia geometria permite medir la
temperatura en varios puntos sobre el eje del contenedor sin que se vean afectado por la
cercania de la pared. El objetivo de este experimento es ver si los modelos predicen el
comportamiento de las temperaturas al interior del contenedor y adicionalmente verificar
algunos de los fendémenos de transferencia de calor que se presentan durante la fusion del
PCM.

A.1.2.2.1. Condiciones del modelo numérico

Las condiciones de contorno aplicadas al modelo numérico estan basadas en las condiciones
experimentales descritas en el capitulo 4. La Figura A.9 presenta los dominios modelados y
las condiciones de frontera utilizadas. El aire fue modelado como un gas ideal, mientras que
para el PCM se utilizaron las propiedades obtenidas en la Tabla 3.2 para el caso del
enfriamiento. En el modelo, se consideraron pérdidas de calor por conveccion y radiacion
por las paredes del contenedor esférico. La parte superior de la muestra se considero
adiabatica mientras que se consider6 una salida de presion atmosférica por la parte central de
la muestra, entre las paredes plasticas. Se model6 un dominio bidimensional axisimétrico
respecto al eje vertical. Se crearon dos dominios fluidos con volumen constante, el dominio
de la parte superior fue modelado como aire y el dominio inferior en la region esférica es el
PCM. No se considera la expansion o contraccion del PCM, la variacion de la densidad se
consideré empleando la aproximacion de Boussinesq. En la parte inferior de las paredes
solidas se evidencia que estas no penetran en su totalidad el dominio, por lo que al inicializar
las regiones, se consigue que el PCM se encuentre también al interior de las paredes s6lidas
por debajo de la interfaz y el aire se encuentre por encima de este.

La Figura A.9 también permite observar la ubicacion de los puntos de registro de temperatura
computacionales, las cuales coinciden con las del modelo fisico. Estos se encuentran en un
costado de las paredes solidas, las cuales experimentalmente fueron perforadas verticalmente
cada 10 mm desde la base para hacer pasar el extremo de cada uno de los termopares evitando
que entrasen en contacto entre si. Se crearon en total 6 puntos de control de temperatura
cercanos a la pared sélida interior. La pared s6lida se modelé como un so6lido al que se le
asignaron las propiedades del plastico (p =960 kg - m™3; ¢, = 1850 ] - kg K 1y k=0.2
W - m~1K 1), sin embargo, el material de los termopares no fue considerado en este andlisis,
asi como el hecho de que el extremo de los mismos no estaban en contacto con la pared
solida.
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Figura A.9. Condiciones de contorno y mallado del contenedor esférico en enfriamiento

El dominio computacional consta de 23241 celdas triangulares y cuadrilateras, de las cuales
1260 corresponden al aire en el interior de la probeta y 21981 al PCM. Se adoptd una
distribucion de mallado fino en la direccidn radial, con el fin de poder utilizar paso de tiempo
mayores. Al momento inicial del proceso, se considera que el dominio est4 a una temperatura
uniforme de 60°C, la cual es mayor que la temperatura de cambio de fase del PCM. Las
principales suposiciones del modelo desarrollado consideran lo siguiente: (1) la temperatura
de enfriamiento es la temperatura del recinto y permanece constante, la cual se asume de
20°C, (2) los flyjos al interior se asumen laminar y sin disipacién viscosa, (3) el PCM es
continuo, homogéneo e isotropico, (4) en la fase liquida el PCM se considera como un fluido
viscoso Newtoniano, (5) se desprecia el fenomeno de expansion volumétrica.

A.1.2.2.2. Modelo numérico empleando el método de la entalpia

Debido al costo computacional, se evaluaron dos modelos empleando el método de la
entalpia, el primero escogiendo el conjunto de valores de propiedades correspondientes a las
calorimetrias realizadas con tasas de enfriamiento de 20°C/min, en el segundo caso se
escogieron las propiedades a 1°C/min, los cuales se presentaron anteriormente en la Tabla
3.2. Para resolver las ecuaciones resultantes de conservacion de momento y masa en la
discretizacion de forma acoplada, se utilizo el esquema Coupled. Para la discretizacion de las
ecuaciones de cantidad de movimiento y energia se utiliz6é un esquema Upwind de segundo
orden, mientras que el esquema PRESTO! se adopt6 para la correccion de la presion. Para la
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convergencia se establecid que los residuales satisficieran el criterio de estar por debajo de
10 para las velocidades y la continuidad, mientras que para la energia por debajo de 1075,
Se verifico la convergencia de la solucion en cada paso de tiempo de la simulacion del
problema. El nimero de iteraciones por cada Time Step se configurd hasta 200. El paso
temporal se establecid en 0.01 al inicio del modelo, pero al alcanzar los 5 s el método se
vuelve bastante estable y de rapida convergencia, por lo que el paso de tiempo se puede
ajustar a valores de hasta 1s.

La viscosidad fue considerada variable con la temperatura en la region liquida, de acuerdo
con los resultados obtenidos experimentalmente. De igual manera la conductividad y el calor
especifico, se consideraron variables linealmente con la temperatura en la region de cambio
de fase. Para cada modelo se utilizo la entalpia medida experimentalmente y para la densidad
se considero la aproximacion de Boussinesq como se mencion6 anteriormente.

Los resultados de las curvas de enfriamiento obtenidos numéricamente en comparacién con
los resultados experimentales se muestran en la Figura A.10 y Figura A.11. La Figura A.10
muestra los resultados de las curvas de enfriamiento comparativos para los puntos de
monitoreo de temperatura identificados como T1, T2 y T3. Se puede observar que en ninguno
de los casos de las propiedades termofisicas utilizadas, imita adecuadamente las curvas
experimentales. Para el caso de la temperatura en la base del contenedor esférico se obtiene
el mejor ajuste, tanto para las propiedades obtenidas con las calorimetrias a 20°C min™' como
las de 1°C min!. En los demdis casos para las temperaturas T2 y T3, las curvas de
enfriamiento numéricas estan por debajo de los resultados obtenidos experimentalmente.

Figura A.10. Comparacion entre los resultados de las curvas de enfriamiento T1, T2 y T3.

Experimentalmente se puede observar que el PCM presenta subenfriamiento inicamente en
el punto identificado con T1, el cual es motivado por el gradiente stibito de temperatura al
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sumergir la muestra en el bafio térmico. Debido a la baja conductividad este fendmeno no se
evidencia en ninguno de los demés puntos de medicion.

La Figura A.11 presenta los resultados de las curvas de enfriamiento en los puntos
identificados como T4, T5 y T6. Se puede observar que los resultados con las propiedades
obtenidas a 1°C min™' se obtiene un mejor ajuste, sin embargo, los resultados entre si difieren
bastante con los resultados experimentales. El comportamiento experimental de las
temperaturas medidas en los puntos T4, TS5 y T6 es distinto entre si, mientras que para los
modelos numéricos desarrollados no es apreciable esa gran diferencia.

Figura A.11. Comparacion entre los resultados de las curvas de enfriamiento T4, T5 y T6

Varias cosas se pueden observar al comparar los resultados presentados en las Figura A.10 y
Figura A.11, respecto de los analizados en el modelo simplificado y extendido de la probeta
cilindrica (Figura 5.5). Lo primero en los tres casos se emple6 el mismo valor estdndar de la
constante de la region pastosa (C = 10°), y en ninguno de los ellos se pudo garantizar un
ajuste suavizado de las curvas como el obtenido experimentalmente. Para el caso de la
probeta esférica en el que se rastred la evolucion vertical del perfil de temperaturas, tampoco
fue evidente la correspondencia con los datos experimentales en diferentes puntos del
dominio. Adicionalmente, como se verifico en el analisis de sensibilidad de las propiedades
termofisicas presentadas en la seccion 5.2.2, se puede inferir que, si se utilizaran un conjunto
de propiedades provenientes de la caracterizacion bajo distintas condiciones, tampoco se
lograria un ajuste adecuado del modelo numérico empleando el método de la entalpia.

Es evidente, que es necesario tomar acciones para corregir las estimaciones del modelo, lo
cual se considera como trabajo a futuro.
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A.1.2.2.3. Modelo numérico empleando el método del c, efectivo

Para la modelacion numérica de la prueba en enfriamiento empleando el método del ¢,
efectivo, se utilizo aire como gas ideal en la region aire mostrada en la Figura A.9. La region
numérica del PCM fue modelada como un fluido con propiedades variables. Para la densidad
se utiliz6 la aproximacion de Boussinesq, mientras que para el calor especifico se escogio la
curva obtenida a partir de la calorimetria con rampa de enfriamiento de 1°C/min, solo se
verifico el modelo con esta curva debido al alto costo computacional y ya que
experimentalmente el enfriamiento del proceso ocurri6 a baja velocidad, es de esperar que
con esta rampa de enfriamiento se obtengan mejores resultados, de acuerdo con lo
evidenciado en la seccion 5.2.3. La conductividad térmica se considerd variable linealmente
por tramos, entre los valores de 0.23 W m™ K™ (Ts=37.8°C)a 0.16 W m™! K! (T) = 44.4°C).
Finalmente, al ser la region modelada como un fluido, la viscosidad del material se debe tener
en cuenta. Esto implica asignar valores muy altos de la propiedad cuando la region es sélida,
respecto de los valores experimentales medidos en la fase liquida.

Una dificultad para conocer los valores de la viscosidad en la region pastosa del cambio de
fase desde el punto de vista experimental es la poca homogeneidad de los resultados en las
pruebas reologicas, por lo que la variabilidad del valor en la zona cercana a la region solida
es muy alta. Con el objetivo de conocer como responde el modelo numérico del ¢, efectivo
a estas variaciones se realizaron varios ensayos, variando el valor de la viscosidad aparente
de la region solida en diferentes 6rdenes de magnitud. La viscosidad fue considerada en la
region liquida variable, de acuerdo con los resultados obtenidos experimentalmente, mientras
que en la fase sélida se evalué con valores enteros de 300, 3000, 30000 y 300000 kg m™'s™.

Para resolver el modelo numérico se utilizé una configuracion similar a la descrita para el
modelo de la entalpia, es decir las ecuaciones resultantes de conservacion de momento y
masa en la discretizacion de forma acoplada, se utilizo el esquema Coupled. Para la
discretizacion de las ecuaciones de cantidad de movimiento y energia se utilizd un esquema
Upwind de segundo orden, mientras que el esquema PRESTO! se adopt6 para la correccion
de la presion. Para la convergencia se establecid que los residuales satisficieran el criterio de
estar por debajo de 10 para las velocidades y la continuidad, mientras que para la energia
por debajo de 10®. Se verificé la convergencia de la solucién en cada paso de tiempo de la
simulacion del problema. El tamafio del Time Step se fij6 al inicio de la simulacion 0.001 s
durante los primeros segundos del proceso, posteriormente se cambi6 hasta 0.02 con el cual
mostrd buena convergencia de los residuales. El nimero maximo de iteraciones por cada
Time Step se configurd hasta 200.

Los resultados de las curvas de enfriamiento al interior del PCM se muestran en la Figura
A.12. Se puede observar que el método del ¢, efectivo presenta un buen ajuste en términos
generales. La Figura A.12 (a) muestra la comparacion entre las curvas de enfriamiento
numéricas monitoreadas en la base del contenedor esférico (punto T1) con respecto a la curva
experimental. Experimentalmente se evidencia un pequefio subenfriamiento alrededor de los
35°C, el cual no es reproducible numéricamente. Sin embargo, se aprecia que para el valor
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mayor de la viscosidad numérica en la region solida del PCM, se obtiene un mejor ajuste que
para valores bajos de viscosidad.

La Figura A.12 (b) presenta los resultados comparativos de las curvas de enfriamiento en el
punto T2, se evidencia que para el valor mayor de la viscosidad en la region solida se obtiene
un buen ajuste, casi al superponerse ambas curvas. Sin embargo, para valores con menor
viscosidad en la region sélida se desvian un poco en la region de cambio de fase.

a) b)
c) d)
e) f)

Figura A.12. Comparacion entre los resultados de las curvas de enfriamiento en los distintos termopares a) T1, b) T2, ¢) T3,
d) T4, e) TS y f) T6.
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La Figura A.12 (c) muestra los resultados comparativos del proceso de enfriamiento en el
punto T3. Una vez més se observa un mejor ajuste para valores mayores de la viscosidad
respecto al resultado experimental. Sin embargo, el punto T3 se enfria un poco mas lento que
lo obtenido durante la experimentacion. El caso con viscosidad de 300 kg m''s™! parece
ajustarse mejor al final del cambio de fase. La Figura A.12 (d) muestra los resultados
comparativos de la temperatura de enfriamiento en el termopar central T4 del contenedor
esférico, se observa que los resultados obtenidos numéricamente difieren del
comportamiento experimental, sin embargo, el comportamiento para el caso donde la
viscosidad es mayor parece seguir una trayectoria similar durante la solidificacion, pero el
proceso es mas lento que durante la experimentacion. Estos tltimos dos puntos corresponden
a los puntos centrales, que son los ltimos en hacer el proceso de cambio de fase. Por lo que
es consistente que sean los puntos los de mayor dificultad para seguir el proceso.

La Figura A.12 (e) muestra los resultados del enfriamiento en el termopar T5. En este caso
parecen coincidir las temperaturas entre ambos resultados numéricos. Se observa en el caso
del modelo con viscosidad menor, que el proceso de enfriamiento se va dando hacia la parte
superior de la muestra, ya que a medida que se revisan las temperaturas mostradas en las
graficas anteriores, se ve que mientras mas alejado de la base de la probeta se encuentra el
termopar, la temperatura tarda mas en bajar. Para el caso del modelo con mayor viscosidad
se puede ver que la temperatura en los puntos T4 y T5 permanece casi sin variar. Sin
embargo, la tendencia en el modelo con viscosidad mayor parece ajustarse a los resultados
experimentales, salvo que el enfriamiento numérico es mas lento.

La Figura A.12 (f) muestra comparativamente la evolucion de las temperaturas en el punto
T6, el cual es el sensor ubicado en la parte superior del montaje. Se puede apreciar que el
modelo con viscosidad menor contintla calentdndose, mientras que para el caso con la
viscosidad mayor la temperatura desciende, estando aun un poco por encima de la
temperatura de enfriamiento experimental. Las desviaciones en las temperaturas TS y T6 se
puede atribuir a pérdidas de calor por la parte superior que no son reproducidas
adecuadamente en la simulacion numérica.

Los resultados de las curvas de enfriamiento obtenidos para el caso de la viscosidad de 30000
y 300000 kg m's! son idénticos, sin embargo, a mayores valores de viscosidad se requieren
paso de tiempo cada vez mas pequefios. Al menos mientras alcanza las temperaturas de
solidificacion al interior de la muestra. Tiempo desde el cual numéricamente se puede
incrementar ligeramente el paso temporal.

Si se tiene un dominio liquido como el modelado en este trabajo, es de esperarse que el s6lido
tenga una viscosidad infinita. Por lo que este valor deberé ajustarse para cada caso, debiendo
ser un valor suficientemente alto para evitar el movimiento en el sélido, pero compensando
el costo computacional que implica la modelacion de las ecuaciones de movimiento en todo
el dominio. Por otro lado, se observa que en la regién del PCM, la difusividad térmica
reproduce la fisica del proceso de cambio de fase mientras se esta en la fase liquida, sin
embargo, en la fase solida se sigue calculando la difusividad térmica al tener una viscosidad
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artificial y en la zona pastosa se genera un promedio de las dos, por lo que el movimiento es
tomado en cuenta para esta zona, lo que cambia las condiciones de transferencia de calor.

Los resultados mostrados anteriormente, permiten observar que el método del ¢, efectivo es
adecuado para predecir las curvas de enfriamiento a partir de un conjunto apropiado de
propiedades termofisicas. El papel que juega la viscosidad en el modelo numérico queda
demostrado y no deberia ser pasado por alto al aplicar este método. Sin embargo, el costo
computacional es muchisimo mayor que para los casos con el método de la entalpia, ya que
como se menciond en la seccion A.1.2.2.2 el tiempo se puede ajustar hasta 1 s después de
alcanzar los 5 s fisicos de simulacion. Sin embargo, para el método del ¢, efectivo al
considerar un salto de la viscosidad en la regién de cambio de fase y seguir modelando el
movimiento en la zona solida artificial, el paso de tiempo (maximo 0.02 s) no se puede
modificar para alcanzar la convergencia, sino hasta que el proceso haya terminado el cambio
de fase.

En este punto la ventaja del método de la entalpia sobre el ¢, efectivo se evidencia en el
ahorro del costo computacional, pero sacrificando la precision de la evolucién de las
temperaturas al interior del contenedor. Por su parte el método del ¢, efectivo, tiene como
principal ventaja que representa mejor el comportamiento de las temperaturas interiores del
dominio durante el enfriamiento.

El trabajo presentado hasta aqui en simulaciones para contenedores esféricos representa una
serie de resultados preliminares a la fecha. Es necesario continuar con la investigacion para
realizar conclusiones definitivas, lo que es considerado trabajo a futuro al superar los
alcances de la presente tesis doctoral.
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ANEXO 2. Incertidumbre de los datos experimentales

A.2.1. Reporte de incertidumbres

Ninguna medicion de una cantidad fisica puede ser exacta, por lo que la medicion de su
incertidumbre es un indicador de la calidad y  confiabilidad de la mediciéon. La
incertidumbre se puede estimar por diferentes métodos, pero uno de los méas comunes es el
que sigue las directrices de la Guia para la expresion de la incertidumbre de medida (GUM).
Este método consiste en identificar y cuantificar las fuentes de incertidumbre que afectan al
ensayo, como por ejemplo: la calibracion del instrumento, la pureza y masa de los materiales,
la temperatura y el flujo de calor, la repetibilidad y reproducibilidad del ensayo, etc. Luego
se calcula la incertidumbre estandar de cada fuente y se combina para obtener la
incertidumbre estandar combinada del resultado. Finalmente, se multiplica por un factor de
cobertura para obtener la incertidumbre expandida, que se expresa con un nivel de confianza
asociado. El resultado del ensayo DSC se informa entonces como un valor numérico mas o
menos la incertidumbre expandida. Por ejemplo: 150 J/g =5 J/g (k=2, 95%). Esto significa
que el valor verdadero de la caracteristica medida tiene una probabilidad del 95% de estar
dentro del intervalo [145, 155] J/g

Para garantizar que los resultados de la medicion y sus correspondientes incertidumbres sean
reproducibles, siempre debe proporcionarse documentacion suficiente. Los informes deben
incluir una descripcion clara de los métodos utilizados para calcular los resultados de la
medicion y sus incertidumbres a partir de las observaciones. Ademas, deben enumerarse
todos los componentes de la incertidumbre y debe estar disponible una descripcion detallada
del anélisis de datos, incluidas todas las correcciones y constantes (y sus fuentes).

A.2.1.1. Incertidumbre en las mediciones por DSC

Obtener incertidumbres confiables puede ser un desafio y, a menudo, requiere mucho mas
trabajo que la medicion de la muestra en si. No solo se debe incluir la repetibilidad de la
medicidn, sino también la precision de las calibraciones de temperatura y flujo de calor, asi
como cantidades bdasicas simples, como la masa de la muestra y su incertidumbre
correspondiente.

Las mediciones con el DSC son basicamente mediciones de temperatura, siendo los
termopares unos de las partes mas importantes en estos dispositivos. Segun el tipo de
termopar y la magnitud de las mediciones, su relacion sefial-ruido debe incluirse en el
presupuesto de incertidumbre general, asi como los posibles cambios en la temperatura
ambiente (el extremo del disipador de calor del termopar) durante la medicion. Aunque el
termopar en si se calibrara durante cada calibracion de temperatura, su conexion con el crisol
(o, en otras palabras, el gradiente de temperatura entre el termopar y el crisol) puede ser una
causa importante de incertidumbre en la medicion. Si el contacto térmico entre los crisoles y
la base de la muestra es inconsistente, se altera significativamente el gradiente de
temperatura, lo que conlleva a un aumento de la incertidumbre en la medicion.

119



Los factores que pueden influenciar la incertidumbre en las mediciones son:

Incertidumbres en las mediciones de temperatura: La calibracion de la temperatura
es una tarea esencial antes de realizar cualquier medida confiable en el DSC. Para
esto se utilizan materiales con alta pureza en el que su temperatura de fusion se
conozca con la mayor precision posible. Para la mayoria de los materiales puros se
pueden encontrar en la literatura temperaturas de fusion con suficiente precision por
debajo de 0,02°C. El DSC 250 de la empresa TA Instrument utilizado en esta
investigacion, cuenta con una muestra de indio para la calibracion, cuya temperatura
de fusion es de 156.6°C. Para el indio que cuenta con un bajo punto de fusion, se
reportan una repetibilidad de 0,1 °C o menos, mientras que el aluminio, que en
muchos casos es el punto de calibracion mas alto utilizado, mostrara incertidumbres
de 0,2 °C o més (Luisi, 2014).

Incertidumbre en la calibracion caloérica: La calibracion de calor utiliza materiales
que tienen calores de transicion bien definidos (por ejemplo, calor de fusiéon o
transiciones polimorficas) a temperaturas determinadas. Al medir el area total bajo la
sefial DSC correspondiente, se puede asignar un calor Q a la transicion. Si se conoce
la masa exacta de la muestra, la sefial medida se puede comparar con el valor de la
literatura para la sustancia de calibracion y el factor de calibracion se puede calcular
a la temperatura de transicion. Para la investigacion desarrollada la calibracion
caldrica se realizo por utilizando zafiro como patron, ya que es un sélido estable y no
cambia demasiado ni se contamina. También puede ser muy puro. Esto permite medir
la capacidad calorifica y obtener numeros muy precisos. Las incertidumbres surgen
debido a la precision de los valores de entalpia de la literatura de los materiales de
calibracion, los pesajes de las muestras utilizadas, el ruido en la sefial DSC, la
determinacion experimental del 4rea del pico y el acoplamiento térmico entre la
muestra y el sistema de medicion.

A.2.2. Evaluacion experimental por DSC

Las mediciones realizadas en esta investigacion se realizaron utilizando el DSC 250 de la
empresa TA Instruments, el cual es controlado por el software TRIOS® para el proceso de
adquisicion y andlisis de datos.

Figura A2.1. a) Proceso de sellado de las muestras. b) Montaje de la muestra en el equipo DSC
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El DSC250 tiene un rango de temperatura de -180°C hasta 725°C con una exactitud de
+0.05°C, una precision de temperatura de +0.008°C y una precision de entalpia de +0.08%
de acuerdo con lo reportado por el fabricante. El equipo cuenta con una unidad de
refrigeracion (RCS90) por nitrégeno la cual opera en un rango de -90°C hasta 550°C.
Ademés, se utiliza un suministro de gas de purga manual para evitar la oxidacion de ciertas
muestras durante la medicion, la valvula instalada permite una tasa de flujo de 50 ml/min.

Con el fin de disminuir la incertidumbre en las mediciones se tuvieron en cuenta las
siguientes condiciones generales:

A.2.2.1. Muestra representativa — elegir un tamaiio de muestra adecuado

La seleccion y preparacion de una muestra adecuada es crucial. Se debe tener especial
cuidado cuando un material es heterogéneo, de modo que una muestra es lo suficientemente
grande para tener la consistencia del material a caracterizar. Se recomienda un mismo tamafo
de masa a ensayar para cada experimento (Gschwander et al., 2015). Para los ensayos
desarrollados en esta investigacion se utilizaron en promedio 5 mg de PCM RT45.

A.2.2.2. Resultado repetible: obtener el mismo resultado de forma confiable

Para que una propiedad medida sea una propiedad material, es decir, que sea caracteristica
del comportamiento de un material, es necesario que el material se comporte de la misma
manera en las mismas condiciones, lo que significa que la propiedad medida tiene un
resultado repetible. La repetibilidad entonces se refiere a la cercania de la concordancia entre
los resultados de mediciones sucesivas de las muestras llevadas a cabo bajo las mismas
condiciones de medicion. En esta investigacion cada ensayo se realiz6 al menos a tres
muestras bajo idénticas condiciones experimentales. Cada muestra analizada debia ser nueva,
es decir se selecciona una muestra de PCM de Smg y se sella en los crisoles herméticamente
para cada ensayo, es importante que siempre se utilice el mismo tamafio para los crisoles
entre las pruebas comparativas.

A.2.2.3. Calibracion

Para cada condicion experimental se realiza la calibracion de temperatura en este caso
utilizando indio como sustancia a la velocidad de calentamiento indicada (20°C/min,
10°C/min, 5°C/min, 1°C/min), se debe tener especial cuidado en abarcar el rango de
medicion de la muestra de PCM a ensayar posteriormente. De igual manera se debe realizar
la calibracion de la entalpia (calibracion caldrica) teniendo en cuenta los aspectos
mencionados anteriormente. La correccion general para la temperatura y entalpia es realizada
automaticamente por el software TRIOS®.

A.2.2.4. Mediciones

Se deben ejecutar experimentos para al menos tres muestras del PCM bajo las mismas
condiciones experimentales. De igual manera, se deben realizar las mediciones a los crisoles
vacios con cada una de las rampas de enfriamiento/calentamiento.
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A.2.2.5. Analisis de los datos

La norma ASTM requiere alcanzar el equilibrio térmico en los periodos de inicio y fin de la
experimentacion para la construccion de la linea base, por lo que se requieren periodos
isotérmicos antes y después medicion DSC.

Figura A2.2. Construccion de la linea base de acuerdo con el procedimiento ASTM (Gschwander et al., 2015)

Este procedimiento de sustraer la linea base y calculo de entalpias, inicio y fin de la transicion
puede ser realizado mediante el software TRIOS®. Durante esta investigacion se utilizaron

periodos isotérmicos de 5 minutos antes y al finalizar cada experimento.

Los resultados experimentales promedios medidos durante las calorimetrias en fusion se

presentan en la Tabla A2.1.

Tabla A2.1. Valores promedios medidos durante la experimentacion

Tasa de
: inicial Tpico- Tfinal AHm
emien ] [°C] cl. [kg™

0.3 37.92 43.53 44.82 142.66

0.5 38.10 43.54 45.39 137.63

1 38.37 43.62 45.59 133.36

38.64 44.55 47.22 129.37

10 38.98 45.31 48.21 126.15

20 40.01 46.29 50.91 121.73

A partir de las tres medidas utilizadas para cada rampa de calentamiento, se procede a calcular
la desviacion estandar entre ellas, los resultados se muestran en la Tabla A2.2
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Tabla A2.2. Variacion de los resultados obtenidos experimentalmente

Tasa de
calentamiento =+ Tinicial + Thico- t Trinar- + AH,

[°C/min]

0.3 0.091 0.066 0.035 0.441

0.5 0.156 0.241 0.151 1.102

1 0.402 0.124 0.061 4.611

0.102 0.068 0.517 1.064

10 0.053 0.027 0.263 2.298

20 0.037 0.038 0.194 1.380

Para los resultados obtenidos en enfriamiento con el DSC los resultados se muestran en las
Tablas A2.3y A2.4

Tabla A2.3. Valores promedios medidos durante la experimentacion

Tasa de

: Tinicial Tyico- Trinal AH,
e &9 [°C] el kg™
1 44.40 43.84 37.31 159.78
5 4414 42.90 35.67 150.76
10 43.89 40.89 33.97 152.83
20 43.57 39.62 31.66 140.55

Tabla A2.4. Variacion de los resultados obtenidos experimentalmente

Tasa de
calentamiento =+ Tinicial + Tyico- t Trinar- + AH,,
[°C/min]
1 0.254 0.327 0.280 7.139
5 0.280 0.869 0.157 11.995
10 0.110 0.242 0.146 2.292
20 0.195 0.268 0.551 2.997

Como se ha mencionado anteriormente, la caracterizacion termofisica de PCMs es sensible
a la masa utilizada en los ensayos, asi como la tasa de enfriamiento/calentamiento a la que se
somete el experimento. En este estudio se mantuvo la cantidad de PCM a ensayar en los
crisoles (5-6 mg), mientras se vari6 la rampa de enfriamiento/calentamiento en los ensayos
(0.3°C/min, 0.5°C/min, 1°C/min, 5°C/min, 10°C/min y 20°C/min). Los resultados muestran
que:

e Para la fusién el inicio del cambio de fase se desplaza hacia valores mas bajos de
temperatura a medida que la rampa de calentamiento se hace menor.
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e A mayores tasas de calentamiento, la temperatura de fusion observada se desplaza a
temperaturas significativamente mas altas y se amplian significativamente el rango
de temperatura de los picos de fusion. De acuerdo con Saeed et al., (2016)esto es el
resultado de gradientes térmicos dentro de la muestra, lo que da como resultado
temperaturas medidas ligeramente mas altas que la temperatura promedio real de la
muestra.

e Se observo un incremento del AH,,, para velocidades de calentamiento menores.

Al no contar con valores de referencia para el material ensayado no es posible realizar un
calculo del error. Sin embargo, si asumimos como referencia el valor indicado por el
fabricante se puede calcular este a partir de la siguiente ecuacion:

<Pexp 1 )
Pref

Los resultados se muestran en la Tabla A2.5 y Tabla A2.6, es posible observar que a medida
que se disminuye la rampa de calentamiento/ enfriamiento en el DSC el error va
disminuyendo, lo cual es de esperarse debido a que el fabricante emplea el método RAL para
su caracterizacion. Este método requiere garantizar el equilibrio térmico, el cual se logra a
tasas de calentamiento/ enfriamiento muy bajas.

%Error = X 100%

Tabla A2.5. Porcentaje de error en la estimacion de AH,,, en calentamiento respecto del valor reportado por el fabricante.

Tasa de
calentamiento %Error AH,,
[°C/min]
0.3 10.84%
0.5 13.98%
1 16.65%
19.14%
10 21.16%
20 23.92%

Tabla A2.6. Porcentaje de error en la estimacion de AH,,, en calentamiento respecto del valor reportado por el fabricante.

Tasa de
enfriamiento  %Error AH,,
[°C/min]
1 0.14%
5 5.78%
10 4.48%
20 12.16%
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En términos generales, los resultados del error son significativamente mayores a las tasas de
error reportadas por los ensayos en el DSC (tipicamente del 1.5%, de acuerdo con Rudtsch
(2002)), lo cual es claro que al no existir un estandar para caracterizar estos materiales puede
traer consigo diferencias significativas en las mediciones al variar la tasa de calentamiento/
enfriamiento.

A.2.3. Evaluacion experimental por T-history

El T-history se ha presentado como un método alternativo el cual utiliza tamafios de muestras
del orden de los gramos el cual puede ser utilizado como complemento a las mediciones por
DSC cuya medicion es del orden de los miligramos.

A.2.3.1. Asunciones del modelo

El método T-History somete una muestra de PCM y un material de referencia a cambios
escalonados de la temperatura ambiente dentro del mismo entorno controlado (normalmente,
una camara de aire acondicionado). Las respuestas registradas de temperatura versus tiempo
de la muestra de PCM vy la referencia se comparan para calcular el cambio de entalpia de la
muestra de PCM en funcién de dos suposiciones principales.

1. Se supone que el calor que fluye entre el material de referencia y el ambiente (Qref), y
entre el PCM y el ambiente (Qpcyy) son iguales para la misma diferencia de temperatura
T —Tamp = Tref — Tamp = Trem — Tamp:

Qref (T) = QPCM (T) = (T - Tamb)

Ren(T)

1. Se supone que el cambio de temperatura medido a lo largo del tiempo es representativo
de todo el portamuestras a través de una formulacion de modelo de parametros
concentrados para la muestra o referencia k = {ref, PCM}y el tubo del portamuestras:

Es complejo asegurar la unidimensionalidad en el experimento, asi como la uniformidad de
los perfiles de temperatura, debido a que la transferencia de calor multidimensional ocurre.
Por lo tanto, la suposicion (i) solo puede verse como una aproximacion del flujo de calor
efectivo desde los portamuestras al ambiente. La resistencia térmica R, (T) incluye factores
de forma como el area total de transferencia de calor de los portamuestras. Por lo tanto, un
requisito minimo para el primer supuesto es que los portamuestras para el PCM y el de
referencia tengan las mismas dimensiones geométricas. Adicionalmente, al colocar la capa
de aislamiento alrededor de los portamuestras, se convierte en el componente dominante de

Ren(T).

Para que la segunda suposicion se debe cumplir que el nimero de Biot Bi < 0.1, sin embargo,
aln se esperarian gradientes térmicos durante la experimentacion. Estos gradientes pueden
reducirse utilizando portamuestras de didmetro menor o disminuyendo la velocidad general
de calentamiento o enfriamiento en el experimento. Este ultimo se puede lograr con el
aislamiento de los portamuestras. De acuerdo con lo investigado por Mazo et al. (2015) y
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Tan et al., (2017), concluyeron que estas suposiciones conducen a errores sistematicos, ya
que solo pueden verse como aproximaciones de los efectos transitorios reales que tienen lugar
en los montajes. Cuando los portamuestras no estan aislados, el flujo de calor de la muestra
y la referencia al ambiente se determina ademas por el coeficiente de conveccion de calor
entre la pared del portamuestras y el ambiente. La alternativa seria aislar los portamuestras y
hacer que R, (T) esté dominado por la conduccion de calor a través de la capa de aislamiento.

Tan et al., (2017) predice errores sistematicos en el rango de hasta el 4% de la diferencia de
entalpia considerada debido a que se desprecian los efectos transitorios causados por la masa
térmica del propio material aislante.

Tan et al., (2018) investigaron los factores para la configuracion experimental del T-history
y la evaluacioén de datos que influyen en la precision y repetibilidad de los resultados de
entalpia, logrando resultados repetibles para las curvas de entalpia aparente de fusion y
solidificacion. Sin embargo, encontraron que es probable que la propia metodologia de
evaluacion de datos introduzca hasta cierto punto errores sistematicos. Los autores pudieron
demostrar que, para aproximar la temperatura de cambio de fase entre las curvas aparentes
de fusion y solidificacion, se deben disminuir los gradientes térmicos dentro de la muestra de
PCM. Esto se puede hacer ya sea disminuyendo el didmetro del portamuestras o aumentando
el grado de aislamiento, lo que conduce a tasas de calentamiento o enfriamiento generales
mas bajas en el experimento.

Con las suposiciones actuales, se debe tener en cuenta que el error sistematico debido a que
se desprecian los efectos transitorios de transferencia de calor en el aislamiento aumenta
como contrapartida de una histéresis mas baja.

De acuerdo con lo anterior se propuso para las mediciones experimentales desarrolladas en
esta investigacion el uso de aislamiento térmico para las muestras a ensayar mediante T-
history. Si bien es cierto que la metodologia introduce algunas fuentes de error a partir de las
suposiciones del modelo, se siguieron las distintas recomendaciones propuestas para
aumentar la confiabilidad de las mediciones, entre ellos el uso del criterio de la primera
derivada para obtener la temperatura del final del cambio de fase.
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ANEXO 3. Detalles de 1a simulacion numérica en ANSYS Fluent

A.3.1. Condiciones de frontera del modelo simplificado

En la Figura 5.3 se describieron las condiciones de frontera del modelo simplificado, para las
cuales se asumieron pérdidas de calor por las paredes del dominio. (ver Figura A3.1)

B wan X

Zone Name
weall_ext-fluid
Adjacent Cell Zone
fluid
Momentum | Thermal | Radiation | Species =~ DPM | Multiphase = UDS | Potential | Structure | Ablation

Thermal Conditions

® Heat Flux Heat Flux| quar_fluid fo =
Temperature Wall Thickness [m] o -
Convection =
— Heat Generation Rate [W/m?]| o -
Mixed

via System Coupling
via Mapped Interface

Material Name

polystyrene - Edit...:‘

oo JEDT

Figura A3.1. Ejemplo de las condiciones de frontera utilizadas en Ansys Fluent.

Para poder establecer de manera apropiada el flujo de calor que se pierde por cada una de las
paredes laterales, se crearon expresiones en funcion de las temperaturas de estas y utilizando
las ecuaciones (31) y (32) descritas en la seccion 5.1. (Figura A3.2)

. Expression X
Name -
Quar_fluid
Definition
(Tstart-Temp_wall_fluid)/(Rtotal”0.0093994 [m~2]) Functions -
Variables -

Constants -
Expressions =

Report Definitions «

Locations -
Current Value: Refresh value & |
Details Plot
Description
Used In

wall_ext-fluid (Heat Flux)

Figura A3.2. Expresion creada para la perdida de calor por las paredes
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En total se crearon 6 expresiones para poder representar la pérdida de calor por las paredes
laterales del dominio. Tal como se ilustra en la Figura A3.3

- fo Named Expressions
.ff Qvar_fluid
f Qvar_gap
fe Riotal
£ Tstart
f Temp_wall_fluid
f Temp_wall_gap

Figura A3.3. Expresiones creadas para representar las condiciones de frontera

Para modelar el cambio de fase por medio del método de la entalpia-porosidad en Ansys
Fluent se cuenta con un modelo especifico para ello. Para habilitarlo es suficiente con
activarlo en la pestafia de fisicas a resolver.
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Figura A3.4. Habilitacion del modelo de la entalpia en Ansys Fluent.

Al seleccionar el modelo, se debe ingresar el valor del pardmetro de la constante de la region
blanda, el cual por defecto es de 1 x 10°.

B solidification and Melting X
Model Parameters

¥| Solidification/Melting  Mushy Zone Parameter = constant v | Edit...

Back Diffusion | 100poo |

Include Pull Velocities

B o) ()

Figura A3.5. Ajuste de la constante de la region blanda (Parametro C) en Ansys Fluent.

Al activar el modelo de la entalpia, se agregan nuevos valores a la definicion de los materiales
a utilizar, por lo que se deben reportar los valores de inicio y final del cambio de fase, asi
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como el valor de la entalpia de cambio de fase y el coeficiente de expansion volumétrica (ver
Figura A3.6).
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Figura A3.6. Configuracion de un PCM en Ansys Fluent.

Para configurar el modelo del cp efectivo, se requiere introducir las curvas de calor especifico
discretizada en algunos puntos. Para ello en Fluent se selecciona un modelo lineal por tramos
para especificar estas curvas, introduciendo alrededor de 28 puntos por cada curva, de tal
modo que se represente en el modelo numérico, la variacion de calor especifico obtenido
experimentalmente. La Figura A3.7 muestra un ejemplo de una de las curvas de calor
especifico obtenidas e ingresada al software para representar el cambio de fase en el método
del ¢, efectivo.
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Figura A3.7. ejemplo de una de las curvas de calor especifico utilizada en el modelo de ¢, efectivo

A.3.2. Configuracion del modelo VOF para la fusion

El modelo VOF se utiliz6 para modelar el proceso de fusion se presenta nuevamente en la
Figura A3.8.

Figura A3.8. Esquema del modelo VOF utilizado para la fusion
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Para modelar numéricamente el dominio utilizando VOF se considera un unico dominio
fluido, el cual es inicializado creando las regiones de aire y PCM como se muestran en la

Figura A3.9

Figura A3.9. Celdas iniciales con fase aire y PCM

Se activa el modelo multifasico con VOF seleccionando la fisica apropiada en el software
Fluent, de acuerdo con lo ilustrado en la Figura A3.10.
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Figura A3.10. Activacioén del modelo VOF en fluent.

Se crean las dos fases, la primaria para el aire y la fase secundaria para el PCM.
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