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Resumen

La combustion en medios porosos inertes se caracteriza por intensificar los
mecanismos de transferencia de calor. Una de las configuraciones mds investigadas
consiste en reactores que utilizan esferas de alimina sélidas como medio poroso. El
objetivo principal de esta tesis es investigar numérica y empiricamente la tasa de quemado
(“Fire Rate”, FR) en un reactor poroso compuesto por esferas de alumina hueca, de
manera de analizar las temperaturas y velocidades de desplazamiento del frente de llama.
Se propone un modelo bidimensional de combustién en medios porosos inertes que
considera las ecuaciones de conservacion de masa, energia del solido, gas y especie
quimica, reconociendo los efectos radiativos internos a las esferas huecas. El modelo
se discretiza utilizando el método ADI y se resuelve mediante un algoritmo TDMA. Por
su parte, se disefia e implementa un reactor cilindrico compuesto por esferas huecas de
alimina de 3-4 mm con sus sistemas de medicién y control de flujos y temperaturas. Para
una relacién de equivalencia entre 0.4 < ¢ < 1, y un Fire Rate entre 755 kW/m? < FR <
3775 kW/m?, se presentan temperaturas en un rango de 1049 K y 1501 K, y velocidades
de desplazamiento entre -1.02 cm/s y -0.005 cm/s. Un incremento del FR genera una
temperatura de combustion mas elevada debido principalmente al mayor consumo de
combustible. Las mezclas de gases como aire, vapor de agua y diéxido de carbono en
el interior de las esferas huecas, no presentan cambios significativos en las temperaturas y
velocidades de desplazamiento en el interior del reactor. En conclusion el uso de esferas
huecas de alimina como medios poroso inerte, permiten sostener los perfiles térmicos
caracteristicos de este tipo de tecnologia, pero con temperaturas de combustion mds

elevadas que los reactores que utilizan esferas s6lidas de alumina.

Palabras Clave Combustion filtrada, medio poroso inerte, esferas huecas,

estabilizacion de llama, esferas de aliimina






Abstract

The combustion in inert porous media intensifies heat transfer mechanisms. One of the
most investigated configurations with this type of reactor consists of using solid alumina
spheres as a porous medium. The main objective of this thesis is the numerical and
empirical research of the effects on the temperature and combustion wave velocity by the
Fire Rate inside a porous media burner filled with hollow alumina spheres. A proposed
two-dimensional model for combustion in inert porous media considers the equations of
mass conservation, solid, gas, and chemical species energy conservation, recognizing the
radiative effects of the hollow sphere’s core. The model discretizes by the ADI method
and resolves using the TDMA algorithm. Besides, a cylindrical reactor of inert porous
media composed of 3-4 mm hollow spheres is designed and implemented with its flow
and temperature control systems. For an equivalence ratio between 0.4 < ¢ < 1, and
a Fire Rate between 755 kW/m? < FR < 3775kW/m?, temperatures are presented
in a range of 1049 K and 1501 K, and wave speeds between -1.02 cm/s and -0.005
cm/s. An increase in FR generates a higher combustion temperature mainly due to higher
fuel consumption. Gas mixtures such as air, water vapor, and carbon dioxide inside the
hollow spheres do not show significant changes in temperatures and wave speeds inside
the reactor. In conclusion, the use of hollow alumina spheres as inert porous media allows
the characteristic thermal profiles of this type of technology to be maintained, but with

higher combustion temperatures than reactors that use solid alumina spheres.

Keywords Filtration combustion, Inert porous media, Hollow spheres, Flame

stabilization, Alumina spheres
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Capitulo 1

Introduccion

El aumento de la poblacién en el mundo ha crecido en conjunto a la demanda
energética [1], implicando una gran dependencia a combustibles fésiles para sustentar
lo solicitado diariamente. Estos se han utilizado durante varias décadas como el
principal elemento generador de energia, generando de tal modo variados problemas
medioambientales a causa de los gases provenientes de la combustion. Estos gases, han
producido el conocido efecto invernadero, principal participe del calentamiento global. Lo
cual ha llevado a la comunidad cientifica a investigar y aplicar métodos alternativos para
suplir el consumo energético e intentar descarbonizar los procesos ya existentes, dando
como resultado las energias renovables no convencionales y los combustibles alternativos,
como lo son por ejemplo: el biogés, biodiésel e hidrogeno (H,). Este tltimo ha estado en
la mira como un candidato a reemplazar la combustién de hidrocarburos, debido a su nula

emision de carbono [2].

Una de las formas de producir H; es a través la separacién molecular de agua (H,O)
mediante la generacion de vapor - metano [3] a muy altas temperaturas que bordean y/o
superan los 1200 K. Durante este proceso, el metano reacciona con el vapor de agua,
dando como productos H,, CO, CO,, donde finalmente los gases almacenados se someten

a un proceso de adsorcion para eliminar las impurezas y dejar tinicamente hidrégeno.

Estas temperaturas son facilmente alcanzadas dentro de un reactor de medios porosos
[4], el cual cuenta con un proceso de combustion que estd caracterizado por utilizar los
tres métodos de transferencia de calor (Figura 1.1) y contar con emisiones muy bajas [2]
gracias a la facilidad de control de temperatura en el frente de combustion, ya que tiene
la capacidad de lograr filtrar un fluido entre los poros, de modo que el reactor tiene la
facilidad de combustionar dentro de los poros variadas mezclas de combustible generando

asi un frente de combustiéon formado por microllamas estables [5]. En comparacién a

22



Capitulo 1. Introduccion 23

otros métodos cldsicos como lo es un quemador de alta potencia, éstos cuentan con un
tamafio aproximadamente 10 veces menor (revisar plano en Anexo D.1). Actualmente
se ha realizado experimentacion con este tipo de tecnologia [6] e investigacion sobre

modelos aplicables a reactores que utilicen este medio [7].

< >
Zone Zone

Preheating | Combustion |
|

Enthalpy

Recirculation

Flow direction

Figura 1.1: Esquema efecto de recirculacion de calor al interior de un reactor de medios
porosos [5]

1.1. Combustion en medios porosos inertes

Un reactor de medios porosos es, en palabras simples, un recipiente que contiene un
lecho con pequefias perforaciones o espacios para que la mezcla de combustible logre
fluir. Estos espacios se conocen como los poros y pueden ser formados mediante esponjas
ceramicas [8], esferas sélidas [9, 10] (SS), esferas huecas [6] (HS), esferas metalicas
[11], entre otros materiales, es mds, se cuenta con registros de fabricaciéon de esferas
metdalicas rellenas de gases a altas presiones realizada en laboratorios de la NASA [12], las
cuales son fabricadas mediante un aparato generador de esferas rellenas de gas [13]. Esta
porosidad, representa a un porcentaje en volumen del medio utilizado, la cual contiene
un rango desde 0.02 hasta 0.98 [4]. Para el caso de esferas ordenadas aleatoriamente, se
espera que su porosidad sea de un 40 % [4]. El fin de esta combustion es aprovechar al
maximo la recirculacién de calor por conduccidn, conveccion y radiacion (Figura 1.1).

Por parte del lecho poroso, el cual en este caso estudiado son las esferas, se tiene aporte
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mediante conduccién y radiacion, mientras que la mezcla gaseosa lo hace con conveccidn.
El lecho poroso, permite suministrar calor a la premezcla que esta pronta a combustionar,
ayudando de tal manera a ciertas combinaciones de mezclas de combustible alcanzar
valores super-adiabdticos [14].

Dentro de estos reactores, se genera un frente de combustion que es posible considerar
como una llama plana, puesto a que corresponde a una serie de micro-llamas formada al
interior de cada poro, generando un disco de llama de aproximadamente 1 cm de espesor.
Este frente viaja aguas arriba (direccion contra flujo mezcla) o aguas abajo segun la
relacion de mezcla que se introduzca al reactor, entre otros factores. Este movimiento se
genera por el gradiente de temperatura (AT) generado entre el s6lido y el gas, el cual esta
directamente vinculado a la relaciéon de combustible - aire (¢), denominada como relacion
de equivalencia o ratio, que expresa una relacion volumétrica entre el combustible de la

mezcla y el aire suministrado:

®

fuel

(x . )actual
(b _ air
- (Xfue

)stoich

(1.1.1)

o

Xair

Donde Xfyet,Xair representa la fraccion molar del combustible y aire utilizado
respectivamente. Las mezclas que tengan una relacién de equivalencia mayor a 1 (mds
combustible que aire) son llamadas mezclas ricas, mientras que para el caso menor a 1,
como lo es el presente estudio, se les conoce como mezclas pobres.

El uso de HS en reactores de medios porosos es un método relativamente nuevo y
cuenta con pocos estudios. Actualmente la publicacion realizada por Fierro et al. [15]
es el unico ejemplar oficial que cuenta con informacién, estudios y simulaciones con
respecto al uso de HS en los reactores de medios porosos inertes. Gutiérrez [6] realizé su
memoria de titulacién en la UTFSM investigando experimentalmente el comportamiento
de las temperaturas, velocidades de propagacion y gases producto en reactores de medios
porosos inertes compuestos por HS. Sin embargo, ninguna de las dos investigaciones
se focaliza en el comportamiento de las propiedades del frente de llama (temperatura
y velocidad de desplazamiento) en funcién de la energia disponible que ingresa al
reactor (Fire Rate). El presente estudio contempla investigacion tanto numérica como
experimental de los efectos producidos al interior del reactor tras modificar el Fire Rate,

sumado a un estudio numérico de como afecta la radiacion al interior de la esfera.

1.1.1. Esferas huecas como medio poroso inerte

El uso de HS, al igual que las SS, tienen por objetivo favorecer el precalentamiento

del gas préximo a combustionar mediante la conduccién de calor generada entre ellas,
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elevando la entalpia de la premezcla aire-combustible antes de la reaccién de oxidacion.
La diferencia entre HS y SS se encuentra en la cantidad de material sélido por la que
estd compuesta cada una, ya que al ser esferas huecas no requieren de grandes cantidades
de calor para alcanzar altas temperaturas, facilitando asi el desplazamiento del frente de
llama al interior del reactor. La diferencia es observable tanto en simulaciones como en
laboratorio, Gutiérrez [6] por ejemplo, cuenta con registros experimentales utilizando un
reactor de medios porosos inertes relleno con SS y HS por separado, donde se aprecia un
cambio en las velocidades con las que se desplaza el frente de 1llama, obteniendo valores
promedio de -0.006 cm/s para el caso de SS y -0.010 cm/s para HS, ambos resultados para

un mismo caudal y relacién de equivalencia.

1.1.2. Velocidad de frente de llama

La velocidad del frente de llama, o velocidad de propagacién, se le nombra al
fendmeno de desplazamiento del frente de llama (o frente de combustién) producido
al interior del reactor de medios porosos. Este frente de llama se produce por la
combustion realizada en los poros del reactor, generando una serie de mircrollamas
que en conjunto forman un disco conocido como llama plana [4]. Este frente de llama
puede tener tres comportamientos, uno desplazdndose aguas arriba (en direccién contra
el flujo de combustible), aguas abajo (en direccidon a favor del flujo de combustible)
y estabilizado (velocidad igual a 0). El comportamiento aguas arriba se da cuando la
energia entregada por la parte quimica predomina por sobre la energia que recircula al
interior del reactor, causando que el frente de llama se desplace en sentido contrario al
flujo. El fendmeno de aguas abajo se da cuando la recirculacién de energia predomina por
sobre la energia quimica, generando un desplazamiento a favor del flujo y momento en el
que la temperatura del frente logra valores stper-adiabaticos. Por dltimo, el fendmeno de
estabilizacion se produce cuando la recirculacién de calor logra un equilibrio con la fase
quimica, provocando que el frente de llama no se desplace y se mantenga sin movimiento
indefinidamente hasta que se perturbe el equilibrio por algun factor del mismo reactor o

de las condiciones experimentales [7, 15-17].

1.1.3. Tasa de quemado

La tasa de quemado (Fire Rate) es una relacion entre la cantidad de energia que se
dispone por unidad de drea (kW/m?), relacién que es cominmente aplicada en anélisis
de quemadores industriales. Sin embargo, Hashemi et al. [18] la utiliza en estudio

experimental de medios porosos inertes, en especifico el uso de esponjas ceramicas. El
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objetivo de Hashemi era encontrar puntos criticos en los que un quemador de medios
porosos inertes cerdmicos dejara de funcionar a causa del nimero de Peclet con el que
se operaria en la experimentacion, o bien, encontrar puntos en donde el frente de llama
se encontrase en un estado de equilibrio (punto de estabilizacion). Sus resultados apuntan
a que, para valores superiores a 3500 kW/m? se daba un punto de extincién de llama, a
causa de la gran cantidad volumétrica de flujo. Para el presente estudio fue posible realizar

experimentacion con valores superiores a este.

La ecuacién que describe el comportamiento del Fire Rate (FR) en medios porosos

presentada por Hashemi es de la forma:

o LHV - mfuel

FR
A

(1.1.2)

Donde LHV presenta el poder calorifico inferior del combustible utilizado, 1ii¢,¢1 €l flujo
madsico del combustible, y A el drea transversal del reactor. En donde la modificacion del
flujo mésico del combustible cambia el valor de la relacién de equivalencia (en el caso de
mantener constante el flujo de aire) o bien, alterar la velocidad de filtracion manteniendo
una relacion de equivalencia fija (en el caso de modificar proporcionalmente el flujo de

aire).

1.2. Objetivos de investigacion

Como se menciond anteriormente, el estudio de esferas huecas (HS) en reactores
de medios porosos inertes se considera una técnica nueva y con estudios e informacion
limitada, a diferencia de las esferas s6lidas (SS) y las esponjas cerdmicas. Estas ultimas
cuentan con una gran cantidad de trabajos de investigacion, utilizando principalmente
modelos unidimensionales, para reconocer las temperaturas, velocidades de frentes de
combustion y gases generados, mediante la modificacion de los parametros operacionales

como la relacién de equivalencia, las velocidades de filtracién entre otros.

1.2.1. Objetivo general

El objetivo general de la tesis consiste en investigar numérica y experimentalmente
el “Fire Rate” en un reactor de medio poroso inerte compuesto por esferas huecas,
considerando diferentes mezclas de gases al interior de dichas esferas, con tal de analizar

la temperatura y velocidad de desplazamiento del frente de llama.
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1.2.2. Objetivos especificos

I. Seleccionar un modelo bidimensional para investigar un proceso de combustion en

un reactor de medios porosos inertes compuesto por HS.

II. Incorporar la radiacion interna de la HS al modelo bidimensional mediante una
conductividad radiativa equivalente, considerando una mezcla gaseosa de CO,-H,0

en su interior.

ITI. Diseiar, construir ¢ implementar un reactor de medios porosos inertes compuesto

por HS con aire en su interior.
IV. Desarrollar experimentos variando pardmetros operacionales.

V. Analizar, interpretar y concluir en base a los resultados numéricos y experimentales.
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Transferencia de calor en esferas huecas

con interior participativo

Tradicionalmente, los estudios tanto experimentales como numéricos en reactores
se han basado en usos de esferas sélidas como medio inerte [19, 40] o bien, esponjas
cerdmicas [18]. Sin embargo, en base a esferas huecas solo se tiene registro de los
estudios realizados por Cristébal Gutierrez [6] y Matias Fierro [15]. El uso de esferas
huecas se asemeja mucho a las sélidas, con cambios en las propiedades termo-fisicas del
material (densidad y conductividad) y la adicién de métodos de transferencia de calor al
interior del casquete esférico, puesto que el gas encerrado al interior puede participar en

la conductividad efectiva que presente la esfera (Figura 2.1).

Figura 2.1: Esquema representativo de esfera hueca, con detalle de los métodos
de transferencia de calor agregados para una nueva configuracién y pardmetros
dimensionales.

Las propiedades termo-fisicas como la densidad (p) y calor especifico (C,,), segun lo

presentado por Fierro [15], se calculan conociendo su didmetro, espesor, y densidad del

28
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material y gas contenido en el centro de la misma, segtn la relacion:

Ps - (T; - (rp _h)3) + Pc - (rp - h)3

3
L

PHs = (2.0.1)

Para la presente investigacion, el valor de la densidad de las esferas fue determinado
empiricamente, arrojando valores entre 1250 kg/m® y 1380 kg/m? para una relacién de
espesor equivalente al 10 %, entregando un error medio del 12 %. Por su parte, el calor
especifico se modelard mediante el polindmio presentado por Toledo [7], debido a que

Fierro [15] muestra una diferencia despreciable entre el calor especifico de HS y SS.

2.1. Conduccion

En las esferas solidas, donde la conduccién se considera tinicamente entre los puntos
en que la esfera se encuentra en contacto con otras, el cdlculo es simple y cuenta con
variados experimentos y modelos matematicos [4] que presentan una conductividad para
el andlisis de combustién en medios porosos. Sin embargo, para el caso de las esferas
huecas, el calculo y andlisis no es tan sencillo debido al gas o mezcla de gases encerrado
en el interior de la esfera.

Zian Jia et al [24] presenta un estudio en donde deduce matemdticamente una
conductividad efectiva para el casquete esférico, utilizando las propiedades termo-fisicas
del centro y el espacio que rodea el cuerpo, haciendo una especie de particula efectiva.

La conductividad de la particula s6lida equivalente presentada por Zian (Figura 2.2),
se expresa mediante la relacion (2.1.1). Cabe mencionar que los efectos de conveccion y
radiacion al interior de la esfera no son considerados puesto que el tamafio de la esfera no

es lo suficientemente grande.

o3t /A = D(1+2v)
P 3+ (}\c/)\s - 1)(1 _V)

-3
Ag, conv = (1 + E) (2.1.1)
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Figura 2.2: Esquema de transformacién de particula hueca a particula equivalente. a)
Esfera hueca compuesta por 3 fases, matriz, casquete y centro. b) Particula sélida con
distribucién equivalente de a. ¢) Conjunto de esferas huecas con matriz y centro del mismo
elemento. d) Equivalencia de la esfera hueca como una sélida. El radio exterior de la esfera
es 1; el espesor del casquete es t. Ky (A ), Ke (Ac), ¥ Ks (Ag) son la conductividad de la
matriz, centro y casquete respectivamente, K, (A,,) es la conductividad de la particula
equivalente. e) Representacion de dos casquetes especiales que pueden tratarse como
esferas huecas, una con casquete poroso y otra con varios materiales. [24].

2.2. Conveccion natural

La conveccion natural a causa de los gradientes de temperatura, puede presentarse
al interior de la esfera, siendo un aporte al fendmeno de transferencia de calor total
que contaria el sistema. Considerar este efecto modificaria los valores de temperatura
y flujo de calor del sistema. Sin embargo, [15] presenta un estudio basado en el nimero
de Rayleigh (Ra) correspondiente al fluido encapsulado en la esfera, donde se concluye
que los efectos convectivos por el gradiente de temperatura son considerables pero para
esferas de didmetro menor a 45.5 mm, este efecto es practicamente imperceptible. Para el

presente estudio, las esferas mas grandes no presentan un didmetro mayor a 5 mm.
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2.3. Radiacion

La radiacion se presenta por el interfaz que se genera entre las esferas de alimina
al interior del reactor tras estar sometidas a altas temperaturas [23]. Para el caso de
los medios porosos, se genera un factor de forma dependiente tanto del didmetro de la
particula como de la porosidad con la que se esté trabajando. Bubnovich y Toledo [7]
proponen un modelo de distribucién de radiacion entre esferas derivado de lo propuesto
por Kaviany [4].

Otro fendmeno de radiacidn se presenta al interior de la HS, donde las caras internas
de la esfera se transmiten calor. Ademas, esta transferencia de calor puede considerar un

gas no transparente en el interior de las esferas [38, 39].

2.4. Conductividades efectivas

A continuacién se presentan dos tipos de conductividades efectivas, una donde el
interior de la HS no se considera como agente participativo en la transferencia de calor y
otra en donde si lo es. El planteamiento es similar ya que sélo se adiciona un término a la
ecuacion de conductividad efectiva.

La conductividad efectiva se entiende como una idealizaciéon de todo un conjunto
como un Unico elemento, tal como el mostrado en la Figura 2.2, acoplando los tres
mecanismos de transferencia de calor como una tnica conduccién (con las equivalencias
correspondientes). En particular, se considera conduccién del material sélido, conduccién
por radiacion entre esferas y una conductividad radiante generada por las caras internas
de la esfera. En el caso de la conveccidn al interior de la HS, se desprecia debido a su

tamano.

2.4.1. Ecuaciones de Leckner

Para considerar la radiacion interna de una esfera hueca con gases en su interior, como
el CO, y H,O, se debe conocer la emisividad, transmisividad y absortividad. Los estudios
mostrados por Hottel [36], muestran que la emisividad varia en funcién de la temperatura,
presion parcial y la longitud total en la que esté sometido un sistema. Hottel fue uno
de los pioneros en lo que respecta a la investigacién de estos fendmenos y realizé unas
curvas en base a datos empiricos para variadas temperaturas y presiones parciales, éstas
son conocidas como las Curvas de Hottel. Basdndose en los estudios que realiz6 Hottel,

el ingeniero Bo Leckner propuso un modelo de funciones basandose en los estudios
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realizados por Hottel [42], en donde se adaptan las curvas para cualquier presion parcial y
temperatura que se encuentre el gas sin tener mayores errores, facilitando el estudio para
situaciones iterativas o de mucho calculo repetitivo. Estas funciones determinan el valor

de la emisividad de cada gas por separado [29], y se escriben de la forma:

€(Pali P, Tg)gas = €o(pal, Tg) - eio(PaLP,Tg) (24.1)
e—o(paL,p,Tg) = {1 - (::;)_(1111‘? .exp(y)] (2.4.2)

v = {—c [10910 (p;aLL)m] 2} (2.4.3)

eo(pal. Ty) = exp [i % Ci: G—j)l (loglo (;):{_)0) i] (2.4.4)

Para lograr determinar el valor final de la mezcla gaseosa, se suman ambos valores
junto a un factor de correccién en donde se hace presente la presion parcial a la que se

encuentran los gases.

Y 10.4 (Pr,o0 + Pco,)L]*"
Ae=(—2 . 4) . 2.4.5
¢ (10.7+ o1y 008 o900 1, (24.5)
— PO (2.4.6)
PH,0 t Pco,

Las variables presentes en las ecuaciones mostradas y la matriz Cj;, se pueden
encontrar en el Anexo A. El valor de la longitud media del haz L se puede aproximar
mediante la expresion (2.4.7), sin embargo, para el caso de esferas su valor se encuentra
tabulado [41] tras ser una figura conocida, su expresion es equivalente a lo presentado en
(2.4.8)

V,
Lm =3.6—2% 24.7
m A (2.4.7)
2
Lm = gdesfera (2'4'8)

Para la presente investigacion estas expresiones de transferencia de calor son

consideradas en el modelo bidimensional que se presenta a continuacion.
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Modelo matematico de combustion MPI
2D

El modelo matematico bidimensional para HS planteado, es una modificaciéon del
modelo unidimensional que analiza SS establecido por Bubnovich y Toledo [19], y del
modelo bidimensional propuesto por Diaz [20]. Ambos modelos presentan un método de
resolucion de combustién completa en base a una reaccién quimca de un solo paso, de la

forma:

2 376N 2(1 — 7.52N
CH, + (O“Ld) 2)%C02+2H20+ ( ¢¢)OZ+ 5 2 (3.0.1)

Donde las ecuaciones gobernantes consideran la ecuacion de estado, continuidad

mediante uso de ecuacién de Ergun, y conservacién de energia por parte del sélido, gas y

especie quimica.

3.1. Consideraciones

Debido a la gran cantidad de ecuaciones involucradas dentro del fenémeno estudiado
que no cuentan con solucioén tribial, es necesario plantear una serie de consideraciones y

supuestos, CcOomo son:

I. La mezcla aire-combustible actia como un gas ideal, laminar, incompresible,
exento de efectos gravitatorios, presion constante y con una reaccién quimica de

un solo paso e irreversible.

II. Latemperatura inicial del reactor y la de entrada del combustible serdan equivalentes
a 300 K.

33
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ITII. El medio poroso utilizado (HS) es compuesto de alimina y s6lo modifica sus
propiedades termo-fisicas con respecto a la temperatura, es totalmente inerte y no

cambia de forma.
IV. La ecuacién de continuidad se trabaja en estado estacionario.
V. No existe equilibrio térmico entre el medio sélido y la fase gaseosa (Ts # Tg).
VI. La mezcla gaseosa interna de la HS, puede contener CO, y H,O en fase gaseosa.

VII. La situacion fisica a modelar se presenta en la Figura 3.1.

Gases de combustion

Frente de
llama

> I

Combustible + Aire

Figura 3.1: Esquema representativo de situacion fisica a simular.

3.2. Condiciones iniciales y de borde

Las condiciones con las que opera el modelo matematico son las siguientes:
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3.2.1. Condiciones iniciales

T,=T, =T
B 1
C1+417.16(1 4+ &)

v, =v, =0

W =Wy

P:PO

3.2.2. Condiciones de borde radiales

r=0
0T,
=0
or
ow v, 0Ty 0P _
or or or or
v, =0
T=R
oT
_)\effa_::h'(Ts_Text)+€'T'G'(Tg_Tgxt)
w _oT, P _
or or or
v, =v,. =0

3.2.3. Condiciones de borde axiales

oP [ Hg Pg - ol
0z N (Kl + K2 Vo

Tg =T

(3.2.1)
(3.2.2)

(3.2.3)

(3.2.4)

(3.2.5)

(3.2.6)

(3.2.7)

(3.2.8)

(3.2.9)

(3.2.10)

(3.2.11)
(3.2.12)
(3.2.13)

3.2.149)
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z=1L
0T,
— Aeffa—z —e-1-0- (TP =T ) (3.2.15)
ow 0v, 0l
T _ Tz _ 9 _ 2.1
0z 0z 0z 0 (3.2.16)
v, =0, P=P, (3.2.17)

3.3. Ecuaciones gobernantes

3.3.1. Ecuacion de estado

La ecuacion de estado, principalmente denominada como ecuacién de gas ideal,
describe propiedades del gas en base al volumen, presién y temperatura. Esta se plantea
de la siguiente forma:

PV =nRT, 3.3.1)

En donde P es la presion de la mezcla gaseosa medida en Pa, V el volumen de la mezcla

gaseosa medido en m?, n el nimero de moles de la mezcla medida en mol, R la constante

universal de gases medida en kJ/mol K'y T4 la temperatura del gas medida en K.
Mediante esta ecuacion, se calcula la densidad que tendr4 el gas al interior del reactor,

en base a la variacion de temperatura.

3.3.2. Ecuacion de Ergun

La ecuacién de Ergun sirve para describir la pérdida de carga al interior de un medio
poroso, en especifico el factor de friccion, mediante una modificacién en el numero de
Reynolds para sistemas porosos [21]. Este factor de friccion puede utilizarse para extender
la ecuacion de Kozeny-Carman, con el fin de obtener una descripcion detallada de la caida
de presion de un flujo que transite al interior de un medio poroso. Dicha ecuacién se

formula de la forma:

Hg pg|Vi|Vi
— VP = =
Klvl + K

donde v; representa la velocidad del fluido en su componente radial o axial, K; es la

(3.3.2)

permeabilidad del medio poroso y K, es el coeficiente inercial del medio poroso [22].

Ambos coeficientes se formulan de la forma:
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d2 -63
Kj=—2P 3.
"T150 - (1 —6)2 (3.3.3)
4,8
Kz—m (3.3.4)

3.3.3. Ecuacion de continuidad

La ecuacidn de continuidad se analiza de manera estacionaria. Su formulacién es la

siguiente:

19 d
;a(pg TV +&(pg v,) =0 (3.3.5)

3.3.4. Ecuacion de conservacion de energia para el medio solido

La ecuacién que describe la conservacion de energia en el sélido es presentada por
Modest [23], en donde su adaptacién a medios porosos viene descrita por Gonzalez [19].
Cabe destacar, que segtn lo planteado por Fierro [15], la conveccion del gas encerrado
al interior de la esfera puede ser despreciada, por lo que se considera Unicamente una
conductividad efectiva donde estd presente la radiacion y conduccion.

La forma de expresar la conservacion de energia en coordenadas cilindricas es:

oT, 190 oT, 0 0T,
(1—=208)(ps - Cp,s)a_t = Tor (T : }\effﬁ) + 2 ('}\effa_z) +a(Ty —T,) (3.3.6)

El polinomio que describe el valor del calor especifico en base a la temperatura, viene

descrito por [19]:
Cps =29.567 +2.61177 - T, — 0.00171 - T2 +3.382 x 107 - T} (3.3.7)

El coeficiente de intersticial de intercambio de calor, a, viene descrito igualmente por

[19]:
6-(1—8) Ag- (204 1.1-Prl/3. Re%
o= 8 =8 A gj T oReT) (3.3.8)
P

Aerf = As + Ap (3.3.9)

Donde A ¢ representa la conductividad efectiva de la HS. El pardmetro de
conductividad por radiacién (A,) es dado por el interfaz entre esferas, se plantea al igual

que Toledo [7], A presenta la conductividad de la esfera, con el planteamiento entregado
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por Jia [24].

32-¢-dp-T?
Aerr = (1 —8) - Ap + "5 3.3.10
34+ (Ae/As — 1) (1 +2v)
A, = As 3.3.11
P34 (A/As — D1 —v) ( )
-3
v = (1 + 3) (3.3.12)
Tp
As = —0.21844539 4 0.0017653 - T, + 8.2266 x 108 - T? (3.3.13)

Ap es la conductividad de la HS presentada por [24] con A como la conductividad del

gas encerrado en el centro de la esfera.

Ademas, es posible considerar los efectos radiativos al interior de la esfera, como un
flujo de calor radiante, el cual es posible acoplarlo al calor existente en la conduccion de
la esfera, segun lo sefialado por Surjikov [25] y Modest [23]. Mediante un coeficiente de
conduccidn radiante es posible replantear el flujo de calor radiante como una descripcion
de la ley de Fourier, conocida como aproximacién de Rosseland [26-28], descrita de la
forma:

oT oT

— Ap— 3.3.14
ox; Rz ( )

V.qri= —AR

Obteniéndose un nuevo valor de conductividad efectiva, el cual puede ser considerado

como una conductividad total efectiva At.

AT = Aesr + AR (3.3.15)

La aproximacién de Rosseland se expresa mediante la siguiente relacion

160T3
AR = —=
R 3E,

(3.3.16)

Donde Ty representa una temperatura radiante compuesta entre la placa caliente y fria

del medio, y el término Eg representa el coeficiente de Rosseland.

_ Tt T

T3
R 4

(3.3.17)

Sin embargo, una forma de replantear el flujo de calor radiante en donde sean

participes las emisividades tanto del material refractario y el medio participativo que esté
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expuesto el material, se puede expresar de la siguiente forma [23]:

1— (1 — €)Fi’jTg

C= - . b=Fij(1 —¢g4)oT,, —Fijeq0Ty (3.3.18)
b
k== (3.3.19)
doe [(1 —eg)T3 —eq T3] OT oT
V- qr = — [1 — (19_ :)T H Pl —?\%& (3.3.20)
9

Considerando el supuesto de que la temperatura de la superficie radiante es muy
- o T,

similar a la del gas encerrado en el interior, por lo que aaizw =52 = %. Para mantener

el esquema planteado por Rosseland, es necesario considerar el coeficiente de Rosseland

Eg, también conocido como coeficiente de absorcién, el cual tiene como unidad m—!.

_16-0-¢ [(1—eg) TR — egTS}
N [1 - (1 - E)Tg] F—R

AR (3.3.21)

La simbologia de los elementos que componen la conductividad radiante son: la
constante de Stefan Boltzmann (o), emisividad alimina (¢), transmisividad mezcla
gaseosa interna esfera (T4), emisividad mezcla gaseosa interna esfera (¢4), temperatura
radiante (Tr), temperatura mezcla gaseosa interna esfera (Ty) y coeficiente de Rosseland
(Eg). Para obtener la emisividad y transmisividad de la mezcla gaseosa encerrada al

interior de la esfera, se utilizan las ecuaciones de Leckner [29].

Hsu [30] establece que el coeficiente de Rosseland en medios porosos puede darse
realizando una relacion entre la separacion de las caras radiantes y la porosidad del
medio. Para este caso, como es aplicado a un solo poro que es completamente cerrado,
la porosidad es considerada como 0 y la distancia entre caras radiantes como el didmetro
interno de la HS, resultando: 3

Er = 3.3.22
R= g ( )

Finalmente, considerando la conduccion y radiacion total de la esfera, la

conductividad efectiva total que pertenece a la HS es:

R2-cdy T 16-di- 0 [(1-eg) TR—egTy)
9.(1—29) 301 — (1 —e)Ty) Ex

Aerr = (1 —8) - Ap + (3.3.23)

En donde la conductividad del centro (A.) presentada en la ecuacién (3.3.11), estaria

siendo una distribucién entre el porcentaje de CO, y H,O que contenga el centro de la
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HS, en donde sus conductividades respectivamente son [31]:

Aco, = 6.085375 x 1072 — 3.63680275 x 10~* - T+
1.0134366 x 107°- T2 —9.7042356 x 10717 T2+ (3.3.24)
3.27864115 x 10713 . T?

M0 =1 x 1077+ (17.542 + 0.059339 - T, + 1.019 x 10+ - T?

; o o (3.3.25)
42509 x 1078 - T> — 1.0624 x 1072 T

3.3.5. Ecuacion de conservacion de energia para la mezcla de gases

La ecuacion de conservacion de energia para la fase gaseosa [4] se presenta a

continuacion:
oT, oT, oT, 0 oT 10 oT,
Py Cp.g (—9 +v,—2 +v2—9) = — (Ag—g) + = (r- 9—9)
ot or _?_Z . 0z 0z T or or (3.3.26)
_e s Ts) = ) | Ahe-+

En donde se puede apreciar un cambio con respecto a lo presentado por [19] que
considera un factor de pérdida fijo. Para este caso, la pérdida de calor se realiza mediante
iteraciones internas consideradas en las condiciones de borde, donde se considera la
transmisividad del tubo de cuarzo. Las propiedades termofisicas presentadas se describen

al igual que [19], de la forma:
Cpy = 947.0 - ¢ 18310 T (3.3.27)

Ag =482x1077-Cpg- Ty’ (3.3.28)

La entalpia de combustién de la mezcla (Ahc) tiene un valor de 50.15 (MJ/m?) y la

expresion de la velocidad de reaccion del metano (T) es:
T=k- Pg - WcCH, (3.3.29)

k=ko-e FVRT (3.3.30)

Donde wcyy, es la fraccion mdsica adimensional del metano, E, la energia de
activacion de Arrhenius (E,/R=15643.8 K [19]) y k el factor de frecuencia de colisiones

con valor 2.6x 108 s~ 1.
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3.3.6. Ecuacion de conservacion de masa especie quimica

Al igual que la conservacion de energia del gas, la de especie quimica, en este caso
la fraccién mésica adimensional del metano (anotada como w; por comodidad visual), es
presentada por [4] de la forma:
a(pg 'Wi) a(pg 'Wi)

+v —1a r-D
or 2 2z ror 9" Pg

0 a\/\/;L
(Do, =) —
+az( 9 P9’ ) ’

Donde Dy es la difusividad de especies, obtenida a partir del nimero de Lewis que se

a(pg ' Wi)
ot

+ v,

considera con valor 1 [7].
Le = — (3.3.32)

Con « representando la difusividad térmica, expresada de la forma:

A
o= —"2— (3.3.33)
Pg - Cpg
Por tultimo, las fracciones masicas de los gases resultantes de la combustién [19], se

obtienen de la forma:

Wco, =275 (WcH — WeH,res) (3.3.34)
Wh,0 = 2.25 - (WcH,0 — WCH,res) (3.3.35)
2d — 1
WOZ = WOZO - 4 : ( d)(b ) : (WCH40 - WCH4T€S) (3.3.36)



Capitulo 4

Método de solucion numeérica del

modelo matematico bidimensional

El modelo matemdtico se plantea realizando un esquema upwind en los términos
convectivos mediante un método de resolucion ADI (alternating-direction implicit
method). El método ADI, con su significado en espafiol, método de direcciones implicitas
alternas, es un método desarrollado para describir ecuaciones parabdlicas en 2 y 3

dimensiones [32].

Su esquema consiste en dividir el paso de n a n 4 1 segun cuantas dimensiones
cuente la ecuacion, como en este caso se trata de 2 dimensiones, se realizan 2 divisiones
para el andlisis temporal. Primero se resuelve la ecuacion utilizando la mitad del paso
temporal (n — n+ 1/2) mediante un esquema mixto que consiste en utilizar un esquema
Euler explicito para el término % y Euler implicito para %. Resuelta esta ecuacion, se
invierten los roles para continuar con la otra mitad del paso temporal (n 4+ 1/2 = n+ 1)

utilizando Euler implicito en z y Euler explicito en r. Su estructura es de la forma:

nt1/2 n oAt a2cn 62cn+1/2
= ( 3 P (4.0.1)
n n+1/2
nil mpip @At /o7 9t
M = ( =3 = (4.0.2)

Las ecuaciones planteadas son resueltas mediante el algoritmo presentado por [7],
correspondiente al TDMA o algoritmo de Thomas. Este algoritmo corresponde a una

simplificacién de la eliminacién de Gauss, utilizada para resolver sistemas tridiagonales

42
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en donde el planteamiento sigue una descripcion de la forma:

Ag - = Coy - O + By - Y = —Fi (4.0.3)
A diferencia del resto de las ecuaciones, el valor numérico de la velocidad es resuelto
mediante un campo de velocidades acoplado a la caida de presion al interior del reactor
mediante un método iterativo utilizando un pardmetro de relajacion de Jacobi.
Todas las discretizaciones son escritas en lenguaje computacional FORTRAN 95
utilizando el software Sublime-Text para facilitar la ayuda visual en el proceso de

programacion.

4.1. Discretizacion de la ecuacion de continuidad y Ergun

La ecuacion de continuidad se plantea mediante lo presentado en la ecuacién (3.3.5).
En donde las velocidades pueden ser descritas como una derivacion de una funcién

corriente "¢", expresandose de la forma:

v, =L 0@ 4.1.1)
Pg T OT

vy =1 0@ 4.1.2)
Pg - T 0z

Se puede corroborar el cumplimiento de la ecuacion de continuidad, reemplazando en

(3.3.5), la expresion de las componentes de velocidad como se detalla a continuacion:
10 1 Qdo 0 1 QJg
_ - R — . — | =0 4.1.3
r@r(w Waz)+az<% %-rar) ( )

10 (0@ 10 (09
Tror (a—z) Tz (a_) =0 @14

Ademads, se acopla la ecuaciéon de Ergun como caida de presion al interior del reactor

con el fin de poder determinar la velocidad del sistema, resultando en dos ecuaciones. La

caida de presion axial y la caida de presion radial es:

0 ( 3P\ 3 [[Hg  pPglval ]
or < az> ~or _<K1 i K, VZ_ (4-15)

o [ oP 0 [(1g . pglvl ]
O (0PN _ O | He | Polvil) 4.1,
az( ar) oz _(K1+ K ) 4.1.6)




Capitulo 4. Método de solucion numérica del modelo matemadtico bidimensional 44

Para simplificar cdlculos, se introduce una variable auxiliar 7.

= I%J ps;('jz' 4.1.7)
n, = ;_? n %‘2" (4.1.8)
Reemplazando en las ecuaciones de caida de presion resulta:
% <_g_‘;> _ % (M, - v,) 4.1.9)
% (_2_‘:) _ % (s V1) (4.1.10)

Si se restan las ecuaciones (4.1.9) y (4.1.10) se obtiene una expresion similar con la

ecuacion de continuidad, la cual se presenta a continuacion:

0 oP 0 (0P 0 0
a (_a_Z) + EZ (&) - _a (nz : VZ) - a_Z (nr : Vr) (4°1°11)

Reemplazando la velocidad por la funcién corriente y modificando 1, dividiéndola por

la densidad del gas se expresa:

, 0@ 0 | ,09|
5, [nr az} +5 {nz ar] —0 (4.1.12)

Resultando en un tipo de ecuacion de Laplace, en donde se aplican diferencias finitas

y un método de iteracion simple para su andlisis.

Nit1j TNij  Piv1j — Pij 4 Misy TNy Pij — Piij

2 AZ? 2 Az?
4.1.13
+ni,j+1 TNy Pij+l — Pij n Nij—1 +Mij  Pij — Pij—1 _ 0 ( )
2 Ar? 2 Ar?

Desepejando la varible ¢ ; y utilizando variables auxiliares a, b, ¢, d, se plantea el

método en como se iterara la funcion corriente.

a-Qijr1+b-@ij_1+c- @iy +d- @i
a+b+c+d

s > Az\*
o« (M N L) - (_> (4.1.15)
rj+1 r]‘ Ar

Qi =Q- +(1-Q) 9} 4.114)
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. . Az\ 2
b= (M + h) T (—) 4.1.16)
T‘j—l T'j Ar
¢ =Niprj + 1] 4.1.17)
d =M1 +nij 4.1.18)
2—+1—
Qoptimo = e _e 4.1.19)

1 T 7T
e= 1 [cos (nz — 1) + cos (Tlr — 1)} (4.1.20)

4.1.1. Condiciones de borde axiales

Las condiciones de borde axiales para resolver la ecuacién (4.1.14) se describen de la

forma:
z=0
Up * Pg LS
vV, =Uy > @ = > (4.1.21)
0@
Ve = 0 _— — = 0 (4.1.22)
0z
z=1L
ov, 0 1 o
=0— — — =0 4.1.23
0z %bz(pg-r ar> ( )
0
v, =0— 22 _ (4.1.24)
0z

4.1.2. Condiciones de borde radiales

Las condiciones de borde radiales para resolver la ecuacion (4.1.14) se describen de

la forma:

r=0

ov, 0 1 0@
=0— — -— ] =0 4.1.25
or ~ or (pg T ar> ( )



Capitulo 4. Método de solucion numérica del modelo matemadtico bidimensional 46

(o

vr:0—>a—Z:O;(p0:u0'pg~R% (4.1.26)
r=R
d
v,=0— 22 _ 4.1.27)
or
d
vr:()—)a—(;:();(po:uo'pg~R2 (4.1.28)

4.1.3. Velocidad

Como se indica en las ecuaciones (4.1.1) y (4.1.2), la velocidad se obtiene mediante
la funcién corriente ¢, una vez ésta tenga su valor actualizado y con el margen de error

deseado. Se determina de la forma::

sk
Pi; — Pij
Pi;

<1x107* (4.1.29)

4.2. Discretizacion de la ecuacion de conservacion de

masa de metano

La formulacién de la conservacién de especie es idéntica a la planteada y discretizada
por [19] con la diferencia de que el método implicito utilizado corresponde al ADI. Esto
se traduce en dejar fija una componente y variar otra, para a la siguiente iteracion invertir
los roles.

Para iniciar, se deja fija la componente axial y se varia la radial para el salto de tiempo
n — n + 1/2. La ecuacién planteada por [7] y [19] con variacién en componente radial
se presenta a continuacion (por comodidad visual, se utiliza v, = u, v, = Vv):

+1/2 +1/2 +1/2
S = Cu Wl By Wi = Ry (42.1)

Ag \ ™ Ag "
. 9 . 29
(vij + i)™ T (Cm)i,j T (Cm)i,i—l

Ai,j W

A= 422
) 2AT * 21y - A2 pn (4:2.2)
By =l AT e Ay (4.2.3)

2Ar 2rj - Ar?. pg’ i
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2 n
Cuj = Ay +Buy g + ko e F/F (4.2.4)
2 . wh
Fuj— b
At
(L«L)n + (&)n
. Wi T Wi Cro/it1j Cra/ij Wiplj —Wij
) 2Az 2 o0 AZ2 (4.2.5)
), (),
(Cp,g 1 T Crg i—1,j ) Wi’j _Wi—l,j
. 2
2054 Az

Luego para hacer el salto de tiempo final n + 1/2 — n + 1, se invierten los roles,
dejando fija la componente radial y variable la axial. La ecuacién predominante es idéntica
a la ecuacion (4.2.1), con la diferencia de que ahora la componente alternante es i y el
punto de tiempo es n + 1. Las variables auxiliares A, B, C, F, mantienen su esquema,
con el correspondiente cambio en las velocidades y los sub-indices que recorren en las

componentes contrarias a las descritas (i,j + 1 — 1+ 1,j, y asi sucesivamente).

4.2.1. Ecuacion algoritmo TDMA

Por dltimo, se desprende una ecuacion lineal que permite determinar la fraccion
madsica del metano segiin el método TDMA, manteniendo la hipdtesis mencionada por

[19], se escribe para los elementos de la malla de dimensiones K, M:

Axial:
szﬂ = Qit1j WII++11] +big1 (4.2.6)
Bi,
i = ’ 4.2.7
QAiy1,j Cis— Ar; - Gi ( )
Fi i + Ai i bi ;
biyj =z 4.2.8)
TGy — Ay ayg
Radial:
EJ‘H/Z = Qijt1 WIL]J:-II/Z + bij 4.2.9)
By
: (4.2.10)

Aij+1 =
Cij —Aij - aij
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Fij + A - by
Cij —Aij - aij

(4.2.11)

bi,j+1 =

4.2.2. Condiciones de borde axiales

Las condiciones de borde axiales para resolver la ecuacion (4.2.6) se describen de la

forma:
z=0
wis T =wy (4.2.12)
a; =0, byy =wy (4.2.13)
z=1L
awk" n n
5, =0 Wi = Wil (4.2.14)
by :
n+1 k,j
= 4.2.15
Wk,) 1 _ ak’j ( )

4.2.3. Condiciones de borde radiales

Las condiciones de borde radiales para resolver la ecuacion (4.2.9) se describen de la

forma:
r=0
oWy | n+1/2 nt1/2
= 0—wy =W, (4.2.16)
aip =1, bip, =0 4.2.17)
T=R
OWi m n+1/2 n+1/2
aT =0— Wi,m = Wi,mfl (4'2'18)
n bi m
wi = 4.2.19)
’ 1 aim
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4.3. Discretizacion de la ecuacion de energia para la fase

gaseosa

Al igual que la conservacion de masa de metano, el planteamiento y discretizacion de
la ecuacion de energia del gas viene descrito por [19], con la diferencia del método ADI.
Guiandose por la discretizacion planteada en [7] y [19], variando su componente radial se

expresa de la forma:

Aig - Toii = Coy Toty 4 Boy - Ty il = —Fuy (43.1)
Al — (vij + vi)™ - CL‘,U ‘ p;‘,i,j n Tj—1(7\g){},1 + ?jU\g)& 4.32)
" 2Ar 2rj - Ar?
" 2Ar 2t - Ar2
2.CM..opM. . a
Cij = Ay + By + — =+ 2 (4.3.4)
pooo 2T Peit Cog | Toiy "G4
- At &
n.C,is- . no_Tn. .
Ahc - T"Ej - ul,] P,21,J Pg.ij . g,1+l,)AZ g,i—1,j 4+ (435)
(AQ){IJrl,)' + (7‘9){3 ) T;,i+l,j - T;;,i,j o (7‘9)?,]‘ + (}\9){11,]‘ ) T;,i,j - T;L,ifl,j
2 AZ? 2 AZ?

Donde a representa al coeficiente de transferencia de calor volumétrico entre s6lido y
gas. Luego, al igual que la conservacion de masa en el salto de tiempo final n + 1/2 —
n + 1, se invierten los roles, dejando fija la componente radial y variable la axial, junto a

todos los cambios correspondientes en los sub-indices ya mencionados.

4.3.1. Ecuacion algoritmo TDMA

Utilizando la hipétesis planteada por [19], se escribe para los elementos de la malla

de dimensiones K, M:

Axial:

T;LTJI = Qit1j 'T;Til,j +biy1 (4.3.6)
Bi,
: 4.3.7)

Ait1j =
Cij —Aij - aij
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bipy = 4.3.8

+1,j Ci,j . Ai’j . ai,’j ( )
Radial:

T;Jir,)‘l/z = Qijyr e T;T)lfl +biji 4.3.9)

By
i+l = : 4.3.10
Aij+1 Ci,j — Ai,j Cay ( )
Fii +Ay-bys
bijp1 = =2 ARAC LS (4.3.11)

Cij —Aij - aij

4.3.2. Condiciones de borde axiales

Las condiciones de borde axiales para resolver la ecuacion (4.3.6) se describen de la

forma:
z=0
T =T (4.3.12)
a; =0, by =T (4.3.13)
z=L
oT,
5 = 0= To = T, (4.3.14)
L. (4.3.15)

g.kj 1— ak;

4.3.3. Condiciones de borde radiales

Las condiciones de borde radiales para resolver la ecuacion (4.3.9) se describen de la

forma:

r=0

aT, i n n
=0 T =T (4.3.16)
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aip =1, bip=0 (4.3.17)
r=R
aTg,i,m n+1/2 n+1/2
or =0— Tg,i,m = Tg,i,m—l (4°3'18)
bi m
Toim = (4.3.19)
9im T T ag

4.4. Discretizacion de la ecuacion de energia para la fase
solida

Al igual que la conservacion de masa de metano, el planteamiento y discretizacion
de la ecuacion de energia del s6lido viene descrito por [19], con la diferencia del método
ADI. Guiandose por la discretizacion planteada en [7] y [19], variando su componente

radial se expresa de la forma:

n+1/2 n+1/2 n+1/2
Ai,j ) Ts,i,jfl - Cia)' ’ Ts,i,j + Bi,)’ : Ts,i,j+1 = _Fi,j (4.4.1)
T5(Aere) T + Ti—1(Aere) 1
Ai,j _ )( eff) Jj j 1£ eff) j—1 (442)
Ty - 2Ar
By, — Tt (Aere) g +21”j(7\eff){fj 443)
Ty - 2Ar
2.0, ...C ..
Cij =Aiy +Bij + peff’zt P22 ady (4.4.4)
Foo— 20815 Toiy Cosig Qere)finy + Rere)ly Tohigny — Totij
L — .
f}t n n 2 Az? (4.4.5)
(Aeff)i,j + (}\eff)i_l,j s, ij Ts,i—l,j Tn+l
— 2 . AZZ + ai,j . 9 Lj

Donde a representa al coeficiente de transferencia de calor volumétrico entre sélido y
gas. Luego, tras finalizar las iteraciones en todo el dominio, al igual que la conservacion
de masa, en el salto de tiempo final n + 1/2 — n + 1, se invierten los roles, dejando fija
la componente radial y variable la axial, junto a todos los cambios correspondientes en
los sub-indices ya mencionados. A diferencia de las otras ecuaciones discretizadas, para
el caso del solido, se considera pérdida de calor con el ambiente, lo cual se presenta en

las condiciones de borde.
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4.4.1. Ecuacion algoritmo TDMA

Utilizando la hipétesis planteada por [19], se escribe para los elementos de la malla

de dimensiones K, M:

Axial:
_I—sT,L;fj1 = Qit1j 'T:itll,j +big1 (4.4.6)
By
L = ’ 4.4.7
Qijt1 Cos—Au -y (4.4.7)
Fii+ A -b::
bijir =0 448
T — Ay - ay (4.4.8)
Radial:
Tos? = au - TH 0 i 4.4.9)
By
= ’ 4.4.10
Qijt1 Cos—Au -y ( )
Fii+Ai;-bis
by = b (4.4.11)

Cij —Aij - aij

4.4.2. Condiciones de borde axiales

Las condiciones de borde axiales para resolver la ecuacién (4.4.6) se describen de la

forma:

T =T, (4.4.12)

s, 1)

ay; =0, by =Ty (4.4.13)
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z=L

Para el caso superior axial, se considera una pérdida por la diferencia de temperatura

y la radiacion que emiten las esferas (ecuacion (3.2.15)).

™ 4 eTeAz  T4M
nel Skl Aetf amb
TS,k,]' - | 4 exolz 3N (4.4.14)
Aetf s, k.j

Donde T representa la transmisividad del tubo de cuarzo.

4.4.3. Condiciones de borde radiales

Las condiciones de borde radiales para resolver la ecuacion (4.4.9) se describen de la

forma:
r=0
0Ts4 n n
=0 TP =T0 (4.4.15)
or b b
aip =1, bip =0 (4.4.16)
T=R

Para el caso de la frontera radial, se tienen pérdidas de calor producto de la radiacién
y conveccidn hacia el ambiente. La ecuacion (3.2.8) presenta este balance energético, su
discretizacion se presenta como:
3 : Ts,i,m - 4 : Ts,i,mfl + Ts,i,mfZ

_}\eff ' =

2AT 4.4.17)
[h : (Ts,i,m - Tamb) + €10 - (Tg im Timb)]

Tsim—2 = Qim—1 - Tsim—1 + bim—1 (4.4.18)
Ts,i,mfl = Qim - Ts,i,m + bi,m (44.19)

Reemplazando las temperaturas en las posiciones m — 1 y m — 2 por sus equivalentes

al interior de la malla, la ecuacién (4.4.17) queda descrita como:

3 : Ts,i,m - 4 . (ai,m . Ts,i,m + bi,m) + ai,m—l : Ts,i,m—l + bi,m—l -
2Ar (4.4.20)
[h : (Ts,i,m - Tamb) + €TO0 - (T4 - T4

s, i,m amb)]

—Aetr -
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Despejando la componente T ; 1, se plantea una ecuacién implicita donde se tenga

una estructura del tipo T, = f(Ty).

P ((4—aim)  bim —bim—1) - Aerr +2Ar - [Tamp - h+ et - (T2, — T;‘, tm)]
s, Lm T (3 — Qim - (4 - ai,mfl)) : }\eff + 2Ar-h
(4.4.21)

Al igual que la funcién corriente, se realizan iteraciones hasta que el error alcance el

valor deseado. Se determina de la forma:

*
s, i,m TS, i,m

<1x107* (4.4.22)

Ts,i,m

4.4.4. Conductividad efectiva en medios porosos inertes compuestos

por esferas huecas

La forma de obtener la conductividad efectiva al utilizar un lecho poroso conformado
por esferas huecas es mediante la ecuacién (3.3.10) para la posicion 1, j, expresado de la

forma: .
32-e-dpij- T
Aetf,ij = (1 —10) ?\gﬂ + o1 i 5 =) (4.4.23)

4.4.5. Conductividad efectiva en medios porosos inertes compuestos
por esferas huecas con interior participativo en la

transferencia de calor radiante

Para obtener la conductividad efectiva al utilizar un lecho poroso conformado por
esferas huecas que cuenten con un interior que sea participativo en la transferencia de
calor radiante, es agregando la ecuacion (3.3.21) ala (3.3.10). En donde Ay se expresa de

la forma: N N
16 -0-¢ [(1 — €g,i,j)Tﬁ’,2j — €g,i,jT"n ]

9,1
[(1—(1—¢€)tg,15] Er

ARij = (4.4.24)

4.5. Diagrama flujo codigo

El algoritmo con el que opera el cédigo sigue el orden presentado en la Figura 4.1.
Inicialmente se introducen los pardmetros como n,, n,, dt y el tiempo que se desee
simular, seguido por las dimensiones y condiciones fisicas con las que opera el reactor;
velocidad de entrada (1), didmetroy.q, @, puntos inicio y término ignicidn, temperatura

precalentado (en caso de considerarla) y porcentaje de CO, y H,O al interior de la esfera
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hueca (en consideracion de sus porcentajes en el aire ambiente). Luego, se procede a
resolver las ecuaciones gobernantes en el tiempo, con un ploteo de grificos para observar
el comportamiento de las temperaturas de sélido y gas, junto a la velocidad al interior del

reactor en cada instante de tiempo.
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tiempo, ambiente

Y
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Figura 4.1: Diagrama de flujo para c6digo computacional 2D



Capitulo 5

Diseno y procedimiento experimental

5.1. Banco de prueba

La construccion del banco de pruebas se llevd a cabo guidndose por un esquema y
diseno propio (Figura 5.1). Ensamblando un tubo de cuarzo, difusor de gases de aluminio,
base, estructura metdlica y aislante. Seguido por el fitting en base de reactor, y la varilla
ceramica portadora de termocuplas. Para las conexiones de gases se utiliza una manguera
flexible desde el reactor hacia la valvula de corte, junto a una tee con el fin de hacer la
mezcla entre las lineas de aire y gas natural proveniente de los controladores de flujo. La
Figura 5.2 muestra el banco de trabajo de experimentacion ensamblado.

Para mayor informacién sobre el proceso de ingenieria que se llevé a cabo para el

armado del reactor, se puede revisar en detalle el Anexo B.

5.2. Registro de temperaturas

Una vez realizada la prueba de fuga, se procede a conectar los cables de
compensasion provenientes de la varilla de termocuplas, a un lector marca OMEGA
modelo DAQ-USB-2400. Este ultimo equipo se conecta via USB a un ordenador, el cual
corresponde a un dispositivo Mac que emula Windows. En el software correspondiente se
debe sefialar que las 6 termocuplas instaladas al interior del reactor son de tipo S (detalle
en Anexo D), y que adicionalmente, se cuenta con 2 sensores de temperatura externos de
tipo K. Uno ubicado a la altura de la termocupla 2 (T,.) por el manto externo del reactor
(8 cm bajo la salida del reactor), y otra por la zona de soldadura superior (T,,c14) con
el fin de poder determinar los efectos de temperatura radiales. Se considera un error de

medicién promedio de 60 K.

57
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_DAQ2400 | DAQ
[ OMEGA Central

Q___ Insulation
X___ Quartz tube
4 mm Hollow

—— Alumina
Spheres

S-type
Thermocouples

3 mm Hollow
Alumina
—— Spheres

" Fuel diffuser

Base

Figura 5.2: Reactor armado en su totalidad, varilla de termocuplas sin conexién a lector
DAQ.

5.3. Puesta en marcha

Durante todo el periodo de experimentacion se trabajé acorde a lo establecido en un
protocolo de operacidn para el reactor de medios porosos inertes. El protocolo puede ser

revisado en el Anexo E.
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5.4. Ensayos

El foco de investigacion se encuentra en el rango de mezclas pobres en combustible
(@ < 1). El frente de llama desciende para el rango de caudales y relaciones
de equivalencia utilizadas, puesto que se encuentran en la zona de temperaturas
sub-adiabaticas [33].

Las temperaturas son monitoreadas en tiempo real, gracias a la lectura entregada por
las termocuplas del sistema, y los datos son captados cada 1 segundo y son guardados en
un archivo autogenerado del tipo csv. La termocupla nimero 6, es considerada como una
lectura de seguridad, puesto que se encuentra a 45 mm de de la parte baja del reactor. La
temperatura maxima a la que podia llegar esta termocupla es al rededor de los 600 °C,
ya que a tal valor, aun no se logra alcanzar el punto de fusién de la base de aluminio.
Sin embargo, en la mayoria de los experimentos realizados, se cortaba el suministro de
GN una vez la temperatura registrada por la termocupla niimero 5 empezaba a descender

luego de haber alcanzado su maximo valor.

5.5. Variacion de caudal

Tal como se sefala, uno de los principales objetivos de la investigacion era el
determinar un punto en donde el frente de combustion se estabilizara mediante el uso
de HS, es por aquello, que se decide operar con variados valores de v¢ y compararlos con
la velocidad de desplazamiento del frente de llama (ufc). Las experiencias se iniciaban
estableciendo la relacién de equivalencia (@) con la cual se experimentaria (tal y como
indica el protocolo de operacion). Los caudales de mezcla gas natural - aire utilizados se

encuentra en el rango desde 3 L/min a 20 L/min.



Capitulo 6
Presentacion y analisis de resultados

En el presente capitulo se dan a conocer los resultados numéricos y experimentales
obtenidos a lo largo de los distintos ensayos realizados junto a su respectivo anélisis. Los
valores numéricos fueron obtenidos considerando los efectos radiativos al interior de la
HS con una mezcla gaseosa de H,O-CO, en su interior, representativa de la composicién
del aire ambiente. Los resultados serdn presentados mediante gréaficos y/o tablas segtn

sea mas claro.

En primer lugar, se presentan y analizan los resultados numéricos de dependencia de
malla y su contraste experimental en base a la temperatura. En segundo lugar, se dan
a conocer los resultados preliminares obtenidos cuyo foco era un objetivo diferente al
abarcado en este trabajo de tesis, luego se presentan los resultados finales partiendo por el
andlisis de velocidades experimentales, temperaturas numéricas y experimentales, y por

ultimo, los efectos numéricos generados al interior de la esfera hueca.

6.1. Dependencia de malla y contraste numérico

A continuacién se presenta un estudio en base a una serie de simulaciones para
el caso de & = 0.7 y vf = 0.8 m/s, en donde experimentalmente la temperatura
méxima registrada en el frente de combustion es de 1415 K. Los resultados mostrados
en los Cuadros 6.1 a 6.3 no presentan variaciéon en el eje radial, puesto que los
resultados obtenidos usando 8, 9 y 11 nodos en direccion radial no presentaban cambios

significativos (cambios en decimales de orden 10~°).
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Cuadro 6.1: Resultados para un paso de tiempo dt = 0.1 segundos.

dt =0.1(s)

Malla (Z x R) | Ty (K) | T (K) | wco, | Wh,0
51x11 1733 | 1395 | 0.1076 | 0.0880
101x11 1695 | 1409 | 0.1077 | 0.0881
501x11 1688 | 1431 | 0.1083 | 0.0886
801x11 1626 | 1456 | 0.1082 | 0.0886

1001x11 1599 | 1470 | 0.1082 | 0.0885

Cuadro 6.2: Resultados para un paso de tiempo dt = 0.05 segundos.

dt = 0.05 (s)

Malla (Z x R) | T, (K) | Ty (K) | weo, | Whyo
51x11 1713 | 1397 | 0.1077 | 0.0881
101x11 1709 | 1400 | 0.1077 | 0.0881
501x11 1806 | 1394 | 0.1093 | 0.0894
801x11 1809 | 1409 | 0.1104 | 0.0903
1001x11 1794 | 1411 | 0.1084 | 0.0885

Cuadro 6.3: Resultados para un paso de tiempo dt = 0.01 segundos.

dt = 0.01 [s]
Malla (Z x R) | Ty (K) | Ts (K) | wco, | Wh,0
1001x11 1813 1414 | 0.1078 | 0.0882

Cuadro 6.4: Resultados para una malla de 1001 x 11 elementos.

1001x11
di(s) | Tg (K) | Ts (K) | wco, | Wh,0
0.1 1599 1470 | 0.1082 | 0.0885
0.05 1794 1411 | 0.1084 | 0.0887
0.01 1813 1414 | 0.1082 | 0.0882
0.001 | 1813 1414 | 0.1082 | 0.0882

Los valores recientemente mostrados, corresponden a los puntos mdximos numéricos
obtenidos al interior del reactor.
Analizando los cuadros anteriores, es posible notar cambios en las temperaturas a

medida que se va refinando la malla, mostrando convergencia y buen contraste con los
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resultados experimentales en la malla de 1001 elementos en direcciéon axial y un paso de
tiempo de 0.01 segundos.

Se observa que la malla de 1001 elementos requiere un paso de tiempo relativamente
fino para que entregue resultados que tiendan a ser muy similares al valor experimental.
En la seccion de andlisis de temperaturas (6.4), se presenta el campo de temperaturas
utilizando una malla de 1001 elementos (Figura 6.12), mostrando la importancia de
considerar una malla fina para notar aun mads los efectos radiales correspondientes a las

pérdidas de calor con el ambiente.

6.2. Resultados preliminares

Como se menciono al inicio de este capitulo, el objetivo inicial del trabajo de tesis
buscaba la estabilizacién de un frente de combustién al interior del reactor utilizando
dos lechos porosos distintos conformados con esferas huecas. Sin embargo, al retornar al
laboratorio tras la pandemia, no fue posible desarrollar experimentos debido al acotado

rango de didmetros de esferas huecas disponibles (3-4 mm).

6.2.1. Temperaturas de simulacion computacional

Las primeras simulaciones computacionales realizadas consideraron un reactor de
medio poroso inerte compuesto por dos didmetros de esferas huecas de alimina: en la
parte superior de 10 mm y en la parte inferior de 4 mm. El cambio de lecho poroso se
produce a los 0.1 m de altura de reactor.

Tras realizar simulaciones utilizando una relacién de equivalencia ¢ = 0.8 y una
velocidad de filtracion v¢ = 0.4 m/s, se logré observar que tanto la temperatura como la
velocidad del frente se ven afectadas por el cambio de lecho poroso. En la Figura 6.1 se
puede notar que al realizar el cambio de lecho poroso de 10 mm a 4 mm, la temperatura
del sélido se intensifica (aumenta) y su drea se contrae (disminuye). En otras palabras, se
concentra una alta temperatura en el medio poroso de 4 mm.

Desde la Figura 6.2 se puede observar que al utilizar esferas de mayor tamafio, el frente
de llama abarca mds drea que al utilizar esferas de menor tamafio. Sin embargo, es posible
notar que al tener esferas de menor tamafio, generan un frente de llama de menor 4rea.
Si se analizan las temperaturas al interior del reactor considerando solamente el centro
de éste (como si se tratase de una lectura experimental con la varilla de termocuplas), se
puede observar el cambio en éstas y como cambia la velocidad del frente de llama. En la

Figura 6.3 se presenta el perfil de temperaturas en el lecho poroso de esferas de 10 mm
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Figura 6.1: Campo de temperaturas del s6lido al interior del reactor MPI, izquierda perfil
para esferas de 10 mm, derecha perfil para esferas de 4 mm, con ¢ = 0.8 y v¢ = 0.4 m/s.
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Figura 6.2: Campo de temperaturas del gas al interior del reactor MPI, izquierda perfil
para esferas de 10 mm, derecha perfil para esferas de 4 mm, con ¢ = 0.8 y v¢ = 0.4 m/s.

y en la Figura 6.4 el perfil de temperaturas para las esferas de 4 mm. Desde las Figuras
6.3 y 6.4 es posible observar el cambio que se produce una vez que el frente se encuentra
en lechos distintos, las temperaturas se modifican, al igual que la velocidad del frente
de llama. Las temperaturas médximas obtenidas para el gas fueron: Ty, ., = 2080 Ky
Tgveer = 1765 K, en el solido fueron: Ty, ., = 1048 Ky T

las velocidades fueron: vy.q; = —0.026 cm/s y Vpeqo = —0.028 cm/s, donde bedl y

= 1150 K, y por ultimo

bedl bed2

bed?2 representan a la Figura 6.3 y Figura 6.4 respectivamente. La temperatura del s6lido

aumenta en 102 K mientras que la del gas disminuye en 315 K aproximadamente.
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Figura 6.3: Perfiles de temperaturas al interior del reactor MPI para un lecho de esferas
con didmetro 10 mm, con ¢ = 0.8, v = 0.4 m/s y 10 segundos de diferencia.
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Figura 6.4: Perfiles de temperaturas al interior del reactor MPI para un lecho de esferas
con didmetro 4 mm, con ¢ = 0.8, vi = 0.4 m/s y 10 segundos de diferencia.

En términos generales, los resultados muestran que un menor didmetro de esferas
huecas genera una mayor drea superficial de transferencia de calor entre las fases gaseosas
y solidas, por lo que las temperaturas del sélido se intensifican y el drea de reaccion se
contrae o disminuye. Por su parte, las velocidades de frentes de combustién aumentan

para didmetros menores de esferas huecas.

6.2.2. Temperaturas experimentales

El reactor construido en el banco de pruebas se encontraba con una configuracién

que consideraba un lecho poroso conformado con esferas huecas de 3 mm de didmetro,
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que utilizase un 40 % de la altura del reactor y el resto otro lecho poroso con didmetro

mayor (4 mm aproximadamente) en la parte superior. Las temperaturas registradas por las

termocuplas se presentan en la Figura 6.5.
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Figura 6.5: Temperaturas registradas al interior del reactor. Resultados para una relacion
de equivalencia ¢ = 0.7 y una velocidad de filtracién v¢ = 0.51 m/s.

Es posible observar un cambio en la temperatura de las termocuplas 4 y 5, las cuales se
encontraban al interior del lecho poroso de menor didmetro. La temperatura media entre
las termocuplas 1 a 3 es de 1250 K aproximadamente, mientras que para las termocuplas
4y 5, la media es de 1340 K aproximadamente. Mostrando el mismo efecto predicho por
el modelo matematico con un aumento promedio en la temperatura de 80 K, mientras que

la velocidad de propagacion del frente de llama en el lecho poroso de 4 mm fue de —0.011

cm/s y en el de 3 mm fue de —0.012 cm/s.

6.3. Velocidad de propagacion experimental

La velocidad de propagacién experimental se obtiene tras analizar las temperaturas
registradas por las termocuplas (como se ve en la Figura 6.5), tomando en consideracién
el tiempo que tarda el frente en marcar dos puntos maximos de temperatura y la separacion
con la que se encuentran dichos puntos de lectura (Anexo D.1). El registro de todas las
velocidades registradas durante la experimentacion se presenta a continuacion en la Figura

6.6, considerando la variacion del Fire Rate, objetivo principal de la presente tesis de

investigacion.
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Figura 6.6: Velocidades experimentales desplazamiento frente de llama para variados
Fire Rate.

Desde la Figura 6.6, se puede observar una fuerte dependencia del frente de llama con
respecto al Fire Rate, puesto a que el reactor cuenta con una mayor cantidad de energia
disponible. Se observa que para una relacién de equivalencia ¢ = 0.55 para los valores
de Fire Rate FR = 900 kW/m? y FR = 3000 kW/m? el frente de llama se encuentra
en un punto de estabilizacion, lo cual es causado por un equilibrio energético entre la
re-circulacidn de calor al interior del reactor y la energia de combustién proveniente del
combustible. Un registro y ejemplo de como se asumia un frente de llama estabilizado se
presenta en la Figura 6.7.

Para la relacién de equivalencia ¢ = 0.7 se observa un aumento notorio en las
velocidades del frente de llama, mostrando una tendencia de estabilizacion para un
eventual Fire Rate superior a los 3700 kW/m?, sin embargo, no fue posible realizar
experimentos con valores mds altos debido a las altas temperaturas alcanzadas. Al
realizarse la experimentacion con el Fire Rate de mayor valor, el aislante térmico del
reactor presentd un color rojizo a causa del elevado valor de temperatura, lo cual

significaba un riesgo.
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Figura 6.7: Temperaturas registradas al interior del reactor para un frente de llama
estabilizado en T1. Resultados para una relacion de equivalencia ¢ = 0.55 y una
velocidad de filtracion vy = 1.04 m/s.

Ademais de los resultados presentados en la Figura 6.6, se realiz6 experimentacion con
otras relaciones de equivalencia. Sin embargo, la cantidad de experimentos realizados no

justifica el uso de grafico para mostrar los valores, por lo que se presentan en el Cuadro
6.6.

Cuadro 6.5: Velocidades experimentales adicionales

b =04 =1
FR (kW/m?) | v¢. (cm/s) | FR (kW/m?) | v¢. (cm/s)
847 0.0 1572 -0.00625
1112 0.00126 2620 -0.01618

Se observa que para una relacién de equivalencia de ¢ = 0.4, el frente de llama
se desplaza aguas abajo, representando una zona en donde la energia por re-circulacién
producto de la transferencia de calor, predomina por sobre la energia quimica. Sin
embargo, para la relacién de equivalencia ¢ = 1 en el rango de FR = 1500 kW/m?,
la velocidad del frente de llama es menor que el sefialado por ¢ = 0.7, y en el rango
de FR = 2500 kW/m? sobrepasa el valor indicado por ¢ = 0.7. Siguiendo la tendencia
marcada por los resultados mostrados en la Figura 6.6, se podria observar un eventual
estabilizacién del frente de llama al rededor de FR = 1000 kW/m?. Mostrando que
mientras crezca la relacion de equivalencia, las velocidades aguas arriba del frente de

llama aumentan hasta un eventual valor de ¢ = 0.7, donde empiezan a disminuir, puesto
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que para relaciones de equivalencia mayores a ¢ = 1, las temperaturas al interior
del reactor comienzan a ser super-adiabaticas, dando como resultado velocidades de
desplazamiento positivas (aguas abajo) del frente de llama. Una representacion de esto

se muestra en la Figura 6.8, donde se pueden notar las tendencias de los resultados

adicionales.
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Figura 6.8: Velocidades experimentales desplazamiento frente de llama para variados
Fire Rate.
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6.4. Temperaturas experimentales y de simulacion

computacional

Las temperaturas presentadas y estudiadas en la siguiente seccidn, corresponden a
un resumen de los experimentos realizados en el banco de prueba y las simulaciones
realizadas utilizando el modelo bidimensional con esferas huecas. Los puntos de
temperatura que seran mostrados a continuacién, son una representacion del promedio
de los maximos registrados en laboratorio y la temperatura méxima del sélido arrojada
por el modelo.

Al igual que para el caso de la velocidad, se aprecia una fuerte dependencia de la
temperatura con respecto al Fire Rate, haciendo alusion a la cantidad de energia disponible
en el combustible que ingresa al reactor. El mayor registro experimental para la relacion
de equivalencia ¢ = 0.7 (Figura 6.9) fue un valor aproximado de 1500 K. Para esta
relacién de equivalencia la temperatura adiabdtica es de aproximadamente 1800K [34],
por lo que siguiendo la tendencia presentada por los resultados tanto numéricos como
experimentales, se podria estimar que se podria superar la temperatura de llama adiabdtica
al utilizar un FR cercano a los 5500 kW/m?. Se aprecia ademas que los resultados

numéricos siguen una tendencia practicamente idéntica al experimental.
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Figura 6.9: Temperaturas numéricas y experimentales registradas al interior del reactor
para variados Fire Rate y una relacion de equivalencia ¢ = 0.7.

Para el caso de la relacion de equivalencia ¢ = 0.55 (Figura 6.10), la tendencia entre
los resultados numéricos y experimentales siguen la misma tendencia para valores de

Fire Rate menores a los 2000 kW/m?, puesto que para valores superiores la temperatura
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experimental comienza a llegar a un méximo. Un experimento con Fire Rate superior
al médximo realizado, debiese contar con una temperatura similar a la presentada por los

resultados numéricos y a su vez, un desplazamiento del frente de llama aguas abajo.
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Figura 6.10: Temperaturas numéricas y experimentales registradas al interior del reactor
para variados Fire Rate y una relacion de equivalencia ¢ = 0.55.

Al igual que en el capitulo anterior, se presentan las temperaturas adicionales
obtenidas durante la experiencia, mostradas en el Cuadro 6.6. Donde cabe destacar
la temperatura alcanzada por la relaciéon de equivalencia ¢ = 0.4, en donde el
frente se desplazaba aguas abajo, marcando una temperatura que supera los 1282 K,
correspondientes a la temperatura de llama adiabatica [34]. Mientras que el punto de
estabilizacion se presentd para una temperatura muy cercana a la de llama adiabdtica.
Ademads, cabe destacar que la mayor temperatura registrada fue por parte de la relacién
de equivalencia ¢ = 1 para un Fire Rate FR = 2620 kW/m?.

Cuadro 6.6: Temperaturas experimentales adicionales

=04 =1
FR (kW/m?) | T (K) | FR (kW/m2) | T (K)
847 1278 1572 1286
1112 1311 2620 1602

Las temperaturas adicionales se presentan en la Figura 6.11 como un solo conjunto
con las temperaturas obtenidas para las relaciones de equivalencia ¢ = 0.7y ¢ = 0.55,
presentados en las Figuras 6.9 y 6.10 respectivamente.
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Figura 6.11: Temperaturas experimentales registradas al interior del reactor para variados
Fire Rate y relaciones de equivalencia.

1800

1600

1000

Reactor height [m]

800

600

0
-0.015 -0.01 -0.005 0 0.005 0.01 0.015

Figura 6.12: Campo de temperaturas del gas al interior del reactor MPI utilizando una
malla de 1001 x 11. Para ¢ = 0.7 y v¢ = 0.51 m/s.

En la Figura 6.12, se presentan las temperaturas al interior del reactor en 2
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dimensiones. De ésta es posible apreciar que el perfil de temperatura radial se mantiene
practicamente constante. Una mirada unidimensional al frente de llama en el centro y

borde del reactor se presenta en la Figura 6.13.
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Figura 6.13: Temperatura en el centro y borde del reactor para el sélido, utilizando una
malla de 1001 x 11 elementos. Resultados para una relacién de equivalencia ¢ = 0.7 y
una velocidad de filtracion v¢ = 0.51 m/s.

Para observar los efectos de como varia la temperatura en la componente radial de
forma empirica, se agregd una termocupla tipo K en la capa externa del recubrimiento de
aislante del reactor. Los valores registrados por ambas termocuplas en funcién del tiempo

se observan en la Figura 6.14

Al comparar los valores registrados por dos termocuplas a la misma altura pero
a diferente posicion radial, se aprecia un simil al efecto mostrado en los resultados
numéricos, en donde la temperatura registrada al centro del reactor es mayor que en
los extremos de éste, dando importancia al estudio del fenémeno de combustién en dos
dimensiones. Sin embargo, para el caso experimental, la diferencia de temperaturas es de
aproximadamente 660 K, mientras que para el caso numérico es del orden de los 40 K, lo
cual es de esperar, ya que la lectura externa de temperatura cuenta con la capa de aislante
interno, la conductividad del tubo de cuarzo y el aislante externo que recubre el reactor.
La diferencia entre la temperatura presentada por el modelo (Figura 6.13) y la registrada
por la termocupla 2 (Figura 6.14) es casi despreciable, ya que tan solo difieren en 35 K,

resultado que se encuentra dentro de los margenes de error (Anexo C).
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Figura 6.14: Temperatura en el centro y capa de aislante externa del reactor captado por
las termocuplas tipo S y K respectivamente. Resultados para una relacion de equivalencia
¢ = 0.7 y una velocidad de filtracién v¢ = 0.51 m/s.

6.5. Efecto radiativo interno y espesor de esfera

Se observa que al tener una HS con un interior activamente participativo en la
transferencia de calor, se modifica la conductividad total (y efectiva) de la esfera tras estar
sometida a los cambios de temperatura causados por el frente de llama (Figura 6.15). Esto
permite a la esfera almacenar calor en su interior como si fuese una esfera sélida a menor
escala, ayudando al frente de llama a mantener una temperatura mas estable y controlada.
El hecho de considerar los efectos radiantes al interior de la HS, permite tener una mayor

conductividad.

En la Figura 6.16, se presentan las conductividades en detalle de cada propiedad del
elemento inerte, como lo es la conductividad del material (alimina), la conductividad
generada por la radiacion al interior de la esfera y la radiacion generada por el interfaz
entre esferas. La curva de conductividad de la esfera hueca obtenida, presenta un
comportamiento similar al sefialado por Fierro [15], con la modificaciéon de contar con

un agente extra al cambio de conductividad, como es la mezcla de aire en su interior.

También entra en efecto el espesor y didmetro (relacidon radio/espesor [15]), el cual
genera cambios directos en el comportamiento del frente de llama. Esta relacion modifica
las temperaturas alcanzadas por el frente, la velocidad con la que éste se desplaza y
el comportamiento de la conductividad de la HS. Dicho efecto se presenta de manera
experimental en la seccién 6.2, donde las termocuplas T, y Ts se encontraban en un lecho

de menor tamafo (ver Figura 5.1).
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Figura 6.15: Resultados numéricos del comportamiento de la conductividad total y
efectiva tras someterse a cambios de temperatura por el frente de llama. Resultados para
una relacién de equivalencia ¢ = 0.7 y una velocidad de filtraciéon v¢ = 0.51 m/s.
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Figura 6.16: Resultados numéricos en detalle del comportamiento de la conductividad
tras someterse a cambios de temperatura por el frente de llama. Resultados para una

relacion de equivalencia ¢ = 0.7 y una velocidad de filtracién v¢ = 0.5

1 m/s.

Se observa que la curva de temperaturas registrada por las termocuplas T; a T; no

difieren en gran magnitud a diferencia del cambio que se produce entre las restantes

(aproximadamente 80 K). Sin embargo, es méas facil observar estos cambios de manera

numérica, tal como se presenta en la Figura 6.17, donde se aprecia que, tanto la

temperatura como la velocidad con la que se desplaza el frente de llama al interior del

reactor varia de manera inversamente proporcional al tamafio del espesor de la esfera.

A medida que el espesor decrece, la velocidad con la que se desplaza el frente de llama
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aumenta considerablemente al igual que su temperatura, esto se debe a la minima cantidad
de materia s6lida que debe calentarse al interior del reactor, por lo que la combustién
dispone de una mayor cantidad de energia para retro alimentarse. Ademds el cambio que
se produce al interior de la esfera modifica la cantidad de gas en su interior y la longitud
media de haz [35].

Los porcentajes mostrados en las Figuras 6.17 a 6.20 corresponden a la relacién

diametro/espesor, con un limite de 50 % puesto que éste valor hace referencia a una SS.
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Figura 6.17: Perfil de temperaturas al centro del reactor, para variados porcentajes de
espesor en una HS de 6.5 mm de didmetro tras 15 minutos del encendido.
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Figura 6.18: Detalle de perfiles de temperatura al centro del reactor, para variados
porcentajes de espesor en una HS de 6.5 mm de didmetro tras 15 minutos del encendido.
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Figura 6.19: Conductividad de la HS con respecto a la temperatura, para variados
porcentajes de espesor en una HS de 6.5 mm de didmetro tras 15 minutos del encendido.

En la Figura 6.19 se aprecia que, a medida aumenta el espesor de la esfera, menor es
el aporte de la radiacion interna y solo se hace significativo el aporte radiativo externo de
esta, presentindose como un leve peak en la curva de 40 %. Sin embargo, para el caso de
menor espesor se aprecia que la radiacion interna juega un rol muy participativo, logrando

puntos en donde la conductividad llega a ser mayor a la del material sélido.
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Figura 6.20: Conductividad radiante al interior de la HS, para variados porcentajes de
espesor en una HS de 6.5 mm de didmetro tras 15 minutos del encendido.

Finalmente, en la Figura 6.20, se presenta en detalle la conductividad radiante interna

de la HS, mostrando la misma tendencia de los graficos anteriores. A medida que
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el espesor de la esfera aumenta, el efecto radiativo interno disminuye su efecto y en
consecuencia, disminuye la cantidad de energia disponible a causa de la cantidad de

materia s6lida que debe calentarse.

6.6. Mezcla interna

Como se presentd en el punto anterior, se destaca la importancia de considerar los
efectos radiantes al interior de la HS. Inicialmente se llevé a cabo un estudio utilizando
una mezcla gaseosa que participara como agente en la transferencia de calor mediante
su emisividad, en este caso una mezcla de CO,-H,0. La intensidad con la que participa
se encuentra ligado a la fraccion volumétrica de cada gas al interior de la esfera, tal y
como indican los estudios de Hottel [36]. En la Figura 6.21, se puede observar que el
vapor de agua tiene un comportamiento de emisividad inversamente proporcional con
respecto a la temperatura, llegando a valores bajo 5 x 10~ para temperaturas sobre los
1400 K, mientras que el CO, tiene un comportamiento cuadritico con maximo en los 800
K. Sin embargo, al considerar una mezcla de estos gases (Figura 6.22), el valor maximo

de emisividad cambia su rango de temperaturas con respecto a la relacién de mezcla.
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Figura 6.21: Emisividades de H,O en estado vapor (izquierda) y CO, en estado gaseoso
(derecha) con respecto a la temperatura y la cantidad volumétrica en la mezcla.

La configuracién que entrega los mayores indices de emisividad se presenta en

la relacion 80 %CO,-20 %H,0 para un rango de temperaturas mayor a los 800 K,
precisamente el rango donde la conductividad radiante al interior de la esfera empieza

a ser significativa en la transferencia de calor (Figura 6.16). Durante las simulaciones
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computacionales se utilizaron las mezclas 70 %-30 % 80 %-20 % y 90 %-10 % entregando
resultados practicamente similares que pueden ser considerados como despreciables para
casos experimentales, con una temperatura del solido de 1229 K para una simulacion
utilizando una relacién de equivalencia de ¢ = 0.7 y una velocidad de filtraciéon vf = 0.51
m/s. Las simulaciones fueron realizadas con una relacién volumétrica de CO,-H,O como
9% y 1% respectivamente con el fin de intentar recrear las condiciones con las que son
elaboradas las esferas.

0.030 0%CO; — 100%H,0

----- 20%CO, — 80%H, 0
----- 50%CO, —50%H,0
""" 80%CO0, —20%H>0
""" 100%CO> — 0%H, O
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Figura 6.22: Curvas de emisividad mezcla CO,-H,0O para variadas configuraciones

El estudio a las temperaturas maximas con respecto a la cantidad volumétrica de
mezcla mostré resultados que diferian numéricamente en 6rdenes de 1 x 102, por lo
que vale decir que mientras se mantenga la misma razon de mezcla, no se verd afectada la
magnitud de la temperatura. La tendencia mostrada por los resultados sefiala que para un
relacion de 80 %-20 % de CO, y H,O respectivamente con una tolerancia de 10 % los
resultados finales no se verdn afectados a nivel macroscéopico o experimental, ya que la
temperatura se mantuvo constante para los tres tipos de configuracion en tres cantidades

volumétricas distintas.

6.7. Gases producto

Los gases producto de la combustién fueron estudiados de manera numérica, puesto
a que no fue posible realizar andlisis de muestra mediante analizador de gases por

disponibilidad de equipo y tiempos de experimentacion. Sin embargo, los resultados
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obtenidos en la simulacién presentan resultados muy similares a los de Fierro [15]. La

comparacion segun la relacion de equivalencia se presenta en el Cuadro 6.7.

Cuadro 6.7: Comparacién gases producto entre modelos

¢ | wco, | Weo, [15] | wh,o0 | Wh,0 [15]
0.55 | 0.0851 0.0850 0.0697 0.0697
0.7 | 0.1082 0.1080 0.0882 0.0880




Capitulo 7
Conclusiones

Se ha desarrollado una investigaciéon numérica y experimental sobre las temperaturas
y velocidades de desplazamiento del frente de combustion de un reactor de medio poroso
inerte compuesto por esferas huecas (HS) de alimina, considerando diferentes mezclas
de gases al interior de dichas esferas, y con variaciones del “Fire Rate” y la relacién de

equivalencia.

Un modelo bidimensional para el proceso de combustion en medios porosos inertes
que considera las ecuaciones de conservacion de masa, energia del s6lido, gas y especie
quimica, con las respectivas condiciones iniciales y de borde, se ha propuesto. Al
modelo se incorpora la radiacion interna de las HS mediante una conductividad radiativa
equivalente considerando una mezcla de aire, vapor de agua (H,0O) y diéxido de carbono
(CO,). El modelo se discretiza utilizando el método ADI y se resuelve mediante un
algoritmo TDMA.

Se ha disefiado e implementado un reactor cilindrico de didmetro 45.1 cm y altura
28.5 cm que contiene HS de didmetro 3 mm y 4 mm (con aire en su interior), el cual
utiliza una premezcla de gas natural y aire, con relaciones de equivalencia (¢) en el rango
de 0.55-0.7 y “Fire Rate” entre 755 kW/m? y 3775 kW/m?. El reactor de medios porosos

inertes considera los sistemas de medicion y control de flujos y temperaturas.

Los resultados de simulacién numérica y experimental para las maximas temperaturas
del frente de combustién presentan un muy buen contraste, con un claro aumento de
la temperatura mediante se incrementa el “Fire Rate”. Por su parte, estos resultados
sefialan que una disminucién del didmetro de las esferas huecas produce aumentos en
las temperaturas del sdlido y en las velocidades del frente de combustion, debido a la
mayor drea superficial de transferencia de calor que generan. Por su parte, los resultados

numéricos muestran que el espesor del frente de combustion se reduce con la disminucion

80
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de los didmetros de las esferas huecas.

Se demuestra experimentalmente la dependencia del comportamiento del
desplazamiento de frente de llama con respecto al aumento del “Fire Rate” en un
rango de 0.4 < ¢ < 1.0. Se encuentra una velocidad de desplazamiento aguas abajo
para ¢ = 0.4 y un FR = 1.000 kW/m?, cuatro velocidades de estabilizacién del frente de
llama, y ocho velocidades de desplazamiento aguas arribas. En términos generales, un
aumento del “Fire Rate” genera un aumento de la velocidad de desplazamiento aguas
arriba. Desde los resultados de la simulacion numeérica, se contrastan de buena manera las
velocidades de estabilizacion del frente de 1lama, sin embargo, para las otras velocidades
de frentes de combustion el orden de magnitud es distinto al experimental.

Se analiza el efecto de la radiacion en el interior de las esferas huecas, respecto de
su espesor y didmetro, en donde se aprecia que la radiacion interna juega un rol relevante
para un espesor pequeilo, logrando en algunos casos superar la conductividad del material
solido. Adicionalmente, se analiza el efecto de la composicién gaseosa (CO,-H,0) en el
interior de las esferas huecas, no presentando cambios significativos respecto de tener aire
en su interior (como es el caso experimental).

Finalmente, el coédigo utilizado, la conductividad radiante desarrollada y los
fendmenos estudiados dan una base para futuras investigaciones utilizando esferas huecas
como medio poroso inerte. Se sugiere investigar mezclas ricas en combustible para la
produccién de hidrégeno y reactores de medio poroso hibrido con variaciones del “Fire
Rate”.
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Apéndice A. Variables ecuaciones de Leckner
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Apéndice B

Ingenieria armado reactor

B.1. Lugar de trabajo y propiedades

Como corroboraciéon a los fendmenos entregados por el modelo matemético ya
sefalado, se construye un reactor de medios porosos en el laboratorio de termo fluidos
(LTF) del departamento de ingenieria mecanica en las dependencias de la casa central de
la Universidad Técnica Federico Santa Maria. Laboratorio que cuenta con linea de gas
natural, el cual se estima con un grado de pureza de 96 % de CH, (muestra analizada
mediante cromatdgrafo en la universidad), y un compresor para alimentar la linea de aire
comprimido.

El lugar de trabajo, corresponde al médulo nimero 3 del LTF, en donde se construye una
mesa (ver figura B.1) con el fin de poder establecer el reactor de medios porosos y los

instrumentos que éste requiere para su operacion.

Figura B.1: Estado mesa construida previo a la instalacién de respaldo, armado reactor y
linea de gas.

84
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B.2. Estructura

El reactor estd conformado por un tubo de cuarzo de altura 285 mm, didmetro externo
D. =45.10 mm y un espesor t = 1.57 mm. En su interior y exterior se incluye aislante de
anchos 5 mm y 15 mm respectivamente. El aislante corresponde al modelo Durablanket -
S de UNIFRAX.
El tubo de cuarzo se encuentra insertado en un difusor de aluminio afirmado con o’rings
y sellado exteriormente con silicona roja de alta temperatura, con el fin de evitar fugas
de pre-mezcla y/o calor. Ademads, el cuarzo cuenta con una varilla cerdmica vertical,
en la cual se encuentran instaladas unas termocuplas tipo S para efectuar la lectura de
temperatura. La base del reactor se encuentra apernada a una plancha de acero con
un soporte soldado. La Figura 5.1 muestra el esquema utilizado para los experimentos
realizados y la Figura B.2 muestra en detalle las dimensiones del tubo de cuarzo y el

espesor de la capa de aislante.

85.1

Y

451

A

41.96

31.96

Figura B.2: Didmetros
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B.3. Ensamblado termocuplas

A diferencia de los montajes experimentales ya realizados por Gutiérrez [6] o Toledo
[37], se decide innovar en el montaje de los termopares, con el fin de abaratar costos. Gran
parte de éste se encuentra en los filamentos de termocupla, bordeando un aproximado de
3.000 pesos chilenos el centimetro. Esta innovacion consta en utilizar una soldadora de
termocuplas, con el fin de hacer una fusién entre el cable compensado y su filamento
correspondiente (ver figura B.3), los cuales se insertan en la varilla cerdmica. La unién
entre termocuplas se realiza mediante un entrelazado manual.

Los puntos de soldadura y puntos de lectura de temperatura se encuentra adjunto en el
Anexo D, las termocuplas son del tipo S, con su conductor positivo (+) de aleacion Platino

- 10 % Rodio, y su conductor negativo (-) de Platino.

Figura B.3: Punto soldadura entre cable compensado y filamento correspondiente.

B.4. Equipos controladores

La premezcla que se introduce al reactor viene regulada por unos controladores
de flujo marca AALBORG, de los cuales, el fabricante indica un porcentaje de error
de medicién menor a 1%. Los controladores son de metano (CH,4) y aire, con sus
rangos de caudales 0 — 5 L/min y 0 — 30 L/min respectivamente. Los controladores
se encuentran conectados directamente a sus fuentes respectivas, y sus caudales son
canalizados mediante mangueras de pléstico a una unién tipo tee, la cual desemboca en

una conexion rapida al reactor.
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B.5. Difusor de calor

Debido al punto de soldadura utilizado en la parte superior del reactor, se implementa
un disefio de difusor para evitar que la zona de soldadura eleve temperatura, puesto que
esto generaria una dilatacion en el punto, generando de tal manera un error en la medicién,
ya que el adquisidor de datos, leeria el cambio de voltaje producido por la dilatacién del
punto.

El difusor consiste en un trozo de fibra de cemento (internit) cubierno del mismo aislante
del reactor, con unos soportes para afirmarlo a la estructura del reactor. Ademads, sobre

este trozo, se coloca aislante para cubrir el punto de soldadura.

Figura B.4: Difusor de temperatura instalado sobre reactor de medio poroso.



Apéndice C

Error de lectura termocuplas

En el caso experimental, se considera un error de lectura por el orden de los 60 K,

en donde se encuentra el margen de las termocuplas y la dispersion de datos iniciales. La

dispersion se producia por la dilatacion del punto de soldadura, puesto que el programa

lo consideraba como una toma de temperatura errénea y en algunas ocasiones como

una apertura de termocupla. Durante las primeras experimentaciones, se llegé a registrar

temperaturas bajo los -200 °C, es por aquello que se instalé6 un deflector de calor

(mencionado en el Anexo B), mejorando considerablemente el error de lectura inicial

mostrado en las imagenes de la Figura C.1.
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Figura C.1: Dispersion de temperaturas en detalle tras ignicién de reactor, para ¢ = 0.7
yve = 0.51 m/s.
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Figura D.1: Reactor de medio poroso inerte utilizado para experimentacion, en detalle
las dimensiones de puntos de soldadura y distribucion de termocuplas.
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% 3 & a‘_’\ ﬂ;{/ﬂﬂ%?
A = |U ti:l =

{IN} DEPARTAMENTO DE INGENIERIA MECANICA
E'EX UMBRA §— SOLEM tl

PROTOCOLO SEGURIDAD Y PUESTA EN
MARCHA DE REACTOR MEDIO POROSO

« SEGURIDAD

- Utilizar vestimenta adecuada a laboratorio (Pantaléon largo, zapatos cerrados, guantes y lentes).
- Estar alerta ante cualquier evento generado por el reactor y sus alrededores.

- Nunca dejar reactor encendido sin alguien a cargo.

- Verificar que espacio de trabajo tenga buena ventilacion.

- Revisar linea de aire y gas, comprbar que no existan fugas.

- Revisar estado compresor.

- Revisar valvulas de corte y su ubicacién.

- Revisar que valvula de inyeccién esté cerrada

« PUESTA EN MARCHA

- Verificar lo especificado en seccién de seguridad.
- Revisar que linea de gas natural se encuentre abierta desde vdlvula inicial (frente a tinel de viento)
- Dar paso a valvula compresor de aire

- Encender controladores y esperar 15 a 20 minutos (electrovilvula debe estar tibia) antes de activar
linea de gas y aire.

- Abrir programa lector de datos en computador y seleccionar termocupla tipo S. Graficos, tiempo de
grilla y limites se deben seleccionar segin lo deseado en la investigacién.

- Revisar anomalias en lectura de termocuplas.

- Revisar estado proteccién zona soldadura termocuplas.

- Determinar relacién ¢ que se utilizard y caudal total de mezcla a utilizar.
- Mediante ecuacién (1), determinar caudales necesarios.

- Encender extractor de aire

- Pasado el tiempo de espera, activar linea de aire y setear caudal en controlador, luego abrir paso a
linea de gas natural y realizar seteo con controlador de metano. (Seteo se realiza con un destornillador
paleta de precisién por costado de controlador).

- Pasado 1 minuto de espera para homogenizar mezcla en reactor, encender en zona superior.

- Una vez finalizado experimento, dejar enfriar inicamente con linea de aire.

= CAUDAL
QTotal (1)

QcH, = 13952 %
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Figura F.1: Aparato generador de esferas huecas con gas en su interior.
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https://drive.google.com/drive/folders/1_zO5JQpim5hruVxa08fIh-qhblsfX-_R?usp=sharing
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