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Simulacion de una columna de lecho fijo para la remocion de cromo VI

Simulation of a fixed bed column for the removal of chromium VI
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Resumen

En este trabajo se presenta la simulacion hidrodinamica de una columna de adsorcion de lecho fijo mediante
el uso del software comercial de Dinamica Computacional de Fluidos (CFD). Un adsorbedor por lote fue
tomado como caso de estudio. La zona empacada se considera rellena de particulas de café distribuidas
uniformemente, del mismo tamafio y forma, y los efectos de la pared son despreciables. Los resultados
obtenidos se reportan en forma de perfiles de velocidad, lineas de corriente y contornos de fases. La zona
empacada al interior de la columna incrementa la caida de presién y genera cambios en la direccién de la
velocidad del flujo ascendente. El nimero de Reynolds calculado de 497 corresponde a un flujo laminar, pero
cuando la solucién hace contacto con la superficie del lecho fijo se generan remolinos. Una vez penetrada
esta superficie el ascenso es uniforme y casi lineal. Este tipo de flujo es conveniente ya que se pretende que
el tiempo de residencia del adsorbente y el adsorbato sea lo suficientemente grande para que se realice de
forma efectiva la transferencia de masa.

Abstract

This work presents the hydrodynamic simulation of a fixed bed adsorption column using the commercial
software of Computational Fluid Dynamics (CFD). A batch adsorber was taken as a case study. The packed
zone is considered filled with uniformly distributed coffee particles of the same size and shape, and the wall
effects are negligible. The results obtained are presented in the form of velocity profiles, path lines, and phase
contours. The packed zone inside the column increases the pressure drop and generates changes in the
direction of the upward flow rate. The calculated Reynolds number of 497 corresponds to a laminar flow, but
when the solution makes contact with the surface of the fixed bed, eddies are generated. Once this surface is
penetrated, the rise is uniform and almost linear. This type of flow is convenient since the residence time of
the adsorbent and adsorbate is intended to be large enough for mass transfer to occur effectively.
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Introduccion

La adsorcion es un proceso de mucha importancia que se usa en la separacion contaminantes en la industria
quimica. Una de sus principales aplicaciones es el tratamiento de aguas [1], [2], [3]. Por esta razon, el
desarrollo de nuevo materiales y la busqueda de materiales naturales para este proceso, genera un area de
oportunidad que contintia siendo muy explorada. El realizar caracterizaciones de materiales adsorbentes
requiere de analisis de datos de sus propiedades cinéticas que son dependientes de muchos factores
experimentales y de la determinacion de equilibrio, que se puede describir con la isoterma de adsorcion (por
lotes) [4].
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La mayoria de los procesos industriales trabajan de forma continua, por lo que es muy comun realizar el
proceso de adsorciéon en columna de lecho fijo que operan de forma continua o semicontinua. Las columnas
de lecho fijo funcionan de manera que la disolucién ingresa de forma continua, por lo que no funciona bajo
condiciones de equilibrio. Es decir, la transferencia de masa entre la fase movil y la fase solida es permanente
[5]. La interpretacion tedrica de este fendmeno es compleja, pues siempre se genera una competencia entre
soluto-disolvente o soluto-soluto para adsorberse en los sitios aceptores de la superficie sélida [6], [7]. Para
garantizar la maxima efectividad del proceso de adsorcion, es importante conocer la hidrodinamica de la
columna y determinar como afectan al proceso de transferencia de masa entre el adsorbente y el adsorbato
[8]. La transferencia de masa incluye tanto el flujo de fluido como las operaciones de la unidad de separacion.
La fuerza impulsora de la transferencia de masa es diferente en concentracion. El movimiento aleatorio de
las moléculas provoca una transferencia neta de masa desde el area de alta concentracion al area de baja
concentracion [9], [10].

El objetivo del presente articulo es proporcionar un analisis hidrodindmico de una columna de adsorcion de
lecho fijo. El andlisis se llevé a cabo utilizando técnicas de Dinamica Computacional de Fluidos (CFD), con la
que se podran determinar los patrones de flujo mediante la obtencidn de datos numéricos y graficos de colores
de lineas de corriente, flujo masico, turbulencia y vectores de velocidad.

Caida de presion y Numero de Reynolds

La ecuacion de Ergun predice la caida de presion en este tipo de columnas de forma satisfactoria. Esta
expresion es una funcion del diametro de la particula, la longitud y porosidad del lecho fijo, la viscosidad del
fluido y la velocidad del flujo.

AP solme) o (1me) o)
= oiso—L A 175 Q)
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Donde AP = Pérdida de presion manométrica [N/m?], L = altura del lecho [m], € = Razdn de volumen liquido
a volumen total o porosidad del lecho, p = viscosidad del fluido [kg/m*s], U* = Velocidad de flujo [m/s], dp =
Diametro de la particula [m], p = densidad [kg/m?] y ®s = factor de esfericidad

Esta expresion esta basada en la condicidon de que el material del lecho esta uniformemente distribuido y no
existe irregularidad en el flujo a través del lecho. También supone que el diametro de la particula del empaque
es pequefio con relacion al didmetro de la columna y que este ultimo es constante.

El nimero de Reynolds es utilizado para determinar el tipo de flujo que se presenta en la columna, y se calcula
mediante la siguiente expresion:

Re = V4P 2)

7]
Ecuaciones gobernantes

El estudio de la hidrodinamica de columna de adsorcion se realizé6 mediante el modelo Euleriano-Euleriano.
Se supone que el fluido en cuestion es newtoniano. Las fases son tratadas como un medio continto
interpenetrado, el cual se representa mediante la fraccion de volumen de las fases involucradas. Las
ecuaciones que gobiernan el sistema son la ecuacién de continuidad, momentum y ecuaciones de
turbulencia.

Ecuacion de continuidad

%(alpl)"'v(alpl“)zo 3

Ecuacion de conservacion de momentum

0
a(alplu)+v (apuu)=-Vp+V(a,uVu)+ poyg—S (4)
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Donde se refiere a la fase liquida 1, & es la fraccion de volumeny S es el término fuente de la interaccién
liquido-particula.

Metodologia

El modelo de la columna de adsorcion disefiado esta basado en el modelo original, tiene un volumen total de
3.81e-04 m® y la zona de empacamiento tiene un volumen de 1.90e-04 m3, este modelo es mostrado en la
Figura 1a. La altura total es de 0.19 m con un diametro de 0.05 m, la solucién acuosa se alimenta por la parte
inferior donde la entrada tiene un diametro de 0.01 m, similar a la salida. Las particulas de café tienen un
diametro de 5 e-5 m. El fluido alimentado es agua a temperatura ambiente.

El modelo se realizé en CAD mediante el uso del software DESIGNMODELER de ANSYS y se ajusta a las
medidas de la columna original, la Figura 1b muestra una imagen del disefio. La columna disefiada en CAD
se export6 al moédulo de ANSYS MESHING donde se le acondicionaron las condiciones de frontera al modelo.
La alimentacion de fluido a la columna se realizé por la parte inferior mediante la condicién de velocidad y la
salida con condicion de presion. Las caras internas que dividen la zona empacada (lecho fijo) fueron
acondicionadas con la condicion interna, el resto de las caras que forman la columna tiene la condicion wall.

Columna Modelo Malla
original CAD CFD

Figura 1. Columna de adsorcién de lecho fijo. a) modelo original, b) modelo en CAD, c) modelo mallado y e) detalle de la malla.

El modelo mallado se muestra en la Figura 1c. La malla generada en el modelo fue estructurada en la parte
central de la columna, donde tiene la forma de cilindro, generando volimenes de control del tipo hexaédrico.
Esta malla se acopla con la malla de la parte inferior y superior que tiene forma de medias esferas y estan
malladas con volumenes de control del tipo tetraedros hibridos (Figura 1d). La independencia del tamafo de
malla se asegurd refinando gradualmente la malla hasta que los resultados no fueran afectados. Se generaron
5 modelos en los cuales se realizaron mediciones de presion para 10 velocidades de alimentacion, los cuales
se muestran en la Figura 2.
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Figura 2. Grdfico de velocidad de alimentacién [m/s] vs presién [Pa].

Se midieron los errores absolutos para determinar la malla a utilizar. La primera malla estuvo conformada de
11224 volumenes de control, mientras que en la mas refinada se generaron 271234. EI modelo para utilizar
consta de 75959 nodos y 134707 volimenes de control y los errores calculados para esta malla fueron de
0.0013 error absoluto y 1.83 de error relativo, lo que hace que el modelo elegido sea confiable. Las
simulaciones se llevaron a cabo bajo el régimen de estado estacionario con espacios temporales de 0.01
para 5000 iteraciones y la turbulencia fue simulada con el modelo de dos ecuaciones k-¢.

Resultados y discusion

Caidas de presion

Las zonas empacadas dentro de una columna incrementan la caida de presion y en consecuencia cambios
en la direccion de la velocidad del flujo ascendente. La Figura 3 muestra los contornos de presion, en la cual
se observa que la presion es mayor en la parte inferior. El caso analizado se alimenté a una velocidad de
0.01 m/s, lo que generd un cambio de presion total de 7.5e-2 Pa.

14 -
12 4
= 10 A
=)
,,,,, E
.g 6
& 4
((((( 2 4
0 T T T 1
0 20000 40000 60000 80000
Numero de Reynolds
Figura 3. Contornos de presion. Figura 4. Grdfico de Numero de Reynolds vs presion.

La presion calculada para la caida de presion en el lecho fijo mediante la ecuacion de Ergun es de 5614 Pa
para el caso analizado. Esto es debido a la resistencia de la solucion alimentada a través de los huecos del
lecho formado por las particulas de café molido, lo cual trae como consecuencia que se genere friccion entre
todas las particulas del lecho. Esta fraccion es el resultado de las fuerzas viscosas y las fuerzas de inercia.
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Se graficé el nimero de Reynolds contra la Presién y se obtuvo que tiene una tendencia casi leal para flujos
laminares y turbulentos, pero presenta perturbaciones para flujos intermedios, este comportamiento se puede
observar en la Figura 4. el numere de Reynolds calculado para el caso analizado fue de 497, lo que indica
que se estara trabajando bajo un régimen de flujo laminar. Este tipo de flujo es conveniente ya que se busca
que el tiempo de residencia del adsorbente y el adsorbato sea lo suficientemente grande para que se realice
de forma efectiva la transferencia de masa.

Contornos de fases

La Figura 5 muestra los contornos de fases en funcién del tiempo. La simulacién se realizd con un espacio
temporal de 0.1 s para 5000 iteraciones, generando un tiempo real de 500 s con lo que se asegura el llenado
total de la columna. La velocidad de alimentacion fue de 0.01 m/s (7.83e-04 kg/s), lo cual significa que la
columna se llena en un tiempo de 485 s (8 min). Para un tiempo de 5s se ha llenado solo la boquilla de
alimentacién, mientras que para los 50 s de simulacion se ha llenado la columna en su forma esférica. A los
250 s alcanza el borde de la zona de empacamiento, avanzando en forma gradual hasta alcanzar los 300 s,
tiempo en el cual toca el fluido toca la superficie superior del lecho fijo. Se pudo analizar que la distribucion
de flujo presento un ascenso de forma uniforme, tanto en la zona libre de particulas de café, tanto como en
la zona empacada, lo que significa que durante la realizacién de pruebas no se presentaran zonas huecas
que disminuyan el contacto entre la solucién y el material adsorbente.

t=5s t=50s t=250s t=500s t=750s
t=1000s t=1500s t=2000s t=2500s t=3000s

Figura 5. Contornos de fases.

Lineas de corriente

Las lineas de corriente se analizaron para determinar la forma en que se desarrolla el flujo dentro de la
columna, las cuales son mostradas en la Figura 6. La Figura 6a muestra las lineas de corriente al inicio de la
alimentacion de solucién por la parte inferior de la columna, donde se puede ver claramente la zona de
alimentaciéon ya que se representa de color rojo. La alimentacion de fluido provoca movimiento en aire
contenido en la columna.
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Figura é. Lineas de corriente.

La Figura 6b es mostrada en un tiempo de simulacion de 500 pasos. En la parte inferior de la columna se
generan remolinos, esto debido al choque de las particulas de fluido con la interfase de la parte inferior del
lecho fijo. para un tiempo de 5000 paso se graficaron las lineas de corriente, en las cuales se presentan
remolinos en la parte inferior y en la parte empacada se muestra un flujo casi lineal, continuando asi hasta la
salida de la columna (Figura 6¢). La Figura 6d muestra una imagen de 6 planos generados dentro de la
columna, en los cuales se grafican los vectores de velocidad. Los planos muestran una distribucién de las
lineas de corriente las cuales tienden a orientarse de forma radial.

Conclusiones

Se genero6 la metodologia para realizar la simulaciéon de una columna de adsorcién de lecho fijo. Se asumio
que las particulas de café estaban distribuidas de manera uniforme, del mismo tamafio y forma y que los
efectos de la pared son despreciables.

Se realizé el analisis de sensibilidad de malla obteniendo que se puede realizar simulacion de forma confiable
con una malla que consta de 134707 volumenes de control con un error absoluto de 0.0013 y 1.83 de error
relativo.

El nimero de Reynolds calculado para una velocidad de alimentaciéon de 0.01 m/s fue de 497 y una presion
total de 7.5 e-2 [Pa]. La caida de presion en la zona de empacamiento fue de 5614 [Pa] la cual es provocada
por las fuerzas de friccion. El numero de Reynolds calculado corresponde a un flujo laminar, pero cuando la
solucién hace contacto con la superficie del lecho fijo se generan remolinos, una vez penetrada esta superficie
el ascenso de uniforme y casi lineal.
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