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Capitulo 1: Introduccion.

Una de las técnicas utilizadas en el sector metalurgico para la separacion del
mineral de hierro (entre otros), consiste en someter la mezcla extraida (con impurezas) a
un flujo de liquido (tipicamente agua); durante este proceso el agua ya no puede volver a
aprovecharse (reciclar) y queda contaminada, por lo que tampoco puede ser parte de algiin
0tro uso o proceso.

La alternativa que se estudia es que la fluidizacion de la mezcla sélida, con fines
de separacion del mineral de hierro se lleve a cabo en aire, siendo posible con ello que, al
final del proceso, las particulas remanentes no deseadas (tipicamente compuestos de
silicatos) se separen facilmente del aire (gas), elimine la contaminacion de agua y se
reduzca de manera significativa la contaminacion del aire.

En este trabajo se revisaran simulaciones numéricas con fines de caracterizacion
del comportamiento de las particulas en un medio fluidizado.

La dificultad de la sustitucion del agua por aire en el proceso de extraccion del
hierro de las mezclas pulverizadas, radica en el adecuado disefio de los recipientes
contenedores de las mezclas, asi como de la geometria de los infusores de aire y de
comprender el comportamiento de la dinamica de las particulas en un medio gaseoso y las
variables adicionales que aparezcan como consecuencia del cambio en el medio en que las
particulas interactuan.

El método para la caracterizacion de las particulas en el medio fluido, sera la
simulacion numérica a través de la aplicacion de la técnica del elemento finito, resolviendo
las ecuaciones integro diferenciales que definen la dindmica de un sistema fluidizado
(particulas que presentan caracteristicas peculiares cuando se encuentran en un flujo
turbulento).

La presente tesis revisa, analiza y discute algunas de las técnicas de simulacion
numérica de lechos fluidizados que pueden ser utilizados en la separacion de particulas
para fines de obtencion de materia prima en aplicaciones para la fabricacion de baterias

que alimentaran circuitos electronicos.



Capitulo 2: Marco Teorico.

2.1.-Fluidizacion.

La fluidificacion es un fendmeno fisico que se refiere a la transicion de un material
de un estado s6lido o semisolido a un estado que se comporta como un fluido. Este proceso
es fundamental en diversas aplicaciones industriales y cientificas, especialmente en el
contexto de la ingenieria de materiales y la geotecnia. La fluidificacion puede ser inducida
por diferentes factores, incluyendo cambios en la presion, temperatura, o la introduccion
de un fluido que actia como un agente de separacion entre las particulas solidas [1].

La caracterizacion de los materiales y la comprension de los parametros que
afectan la fluidizacion, como la velocidad del fluido y las propiedades del solido, son
aspectos criticos para el disefio y operacion de sistemas fluidizados. Investigaciones
recientes han abordado la optimizacion de estos parametros para maximizar la eficiencia
de los procesos industriales [2].

La fluidizacion ocurre cuando pequefias particulas sélidas son suspendidas por una
corriente de un fluido que se dirige de abajo hacia arriba venciendo el peso de las mismas.
Cuando la velocidad del fluido debe ser lo suficientemente alta como para suspender las
particulas, pero a la vez no tan elevada como para expulsar las particulas fuera del
recipiente. Las particulas solidas rotan en el lecho rapidamente, creandose un excelente
mezclado. El material que se fluidiza es casi siempre un solido y el medio que fluidiza
puede ser tanto liquido como gas. Las caracteristicas y comportamiento de los lechos
fluidizados dependen fuertemente de las propiedades del solido y del fluido [2].

A continuacion, se resumen las propiedades y/o sus influencias mas generales en
la fluidizacion en fase gaseosas que sirven de marco teorico:

Densidad: Una mayor densidad del gas conduce a una mayor resistencia a las
particulas y, por tanto, a una fluidizacion mas temprana y vigorosa. La densidad del gas
aumenta al aumentar la presion y disminuye al aumentar la temperatura. El
comportamiento ideal del gas generalmente se puede asumir como una buena
aproximacion al evaluar el papel de la temperatura y la presion en lechos fluidizados con
gas.

La densidad de las particulas afecta directamente la velocidad minima de
fluidizacion, que es la velocidad del fluido necesaria para suspender las particulas en el
lecho. Segtin Vilches, el efecto de la densidad es mas pronunciado a bajas velocidades de
fluidizacion, mientras que, a altas velocidades, los materiales del lecho tienden a
comportarse de manera mas similar. Esto indica que la densidad de las particulas puede

influir en la estabilidad y la homogeneidad del lecho fluidizado [3].



Viscosidad: Una mayor viscosidad del gas provoca una mayor resistencia en el
caso de particulas pequefias, pero desempefia s6lo un papel pequefio en el caso de particulas
mas grandes. La viscosidad del gas es casi independiente de la presion, pero aumenta al
aumentar la temperatura.

La viscosidad de un fluido es una medida de su resistencia al flujo y a la
deformacion. En un lecho fluidizado, la viscosidad del fluido influye en la velocidad
minima de fluidizacion, que es la velocidad necesaria para que las particulas so6lidas sean
suspendidas en el fluido. Segun Cardona la viscosidad dinamica de fluidos puede ser
modelada utilizando ecuaciones que consideran la concentracion y la temperatura, lo que
es crucial para optimizar procesos de fluidizacion en aplicaciones industriales [4].

Humedad: (contenido de vapor de agua) de un gas puede afectar las cargas
electrostaticas de las particulas, afectando asi las propiedades y el arrastre desde los lechos
fluidizados con gas. Esta propiedad se espera que juegue un papel relevante en etapas
posteriores a este proyecto, cuando se pretenda llevar a cabo el proceso de separacion de
particulas por medios electrostaticos o magnéticos

El modelado matematico de la cinética de secado es una herramienta util para
predecir el comportamiento de la humedad en fluidos. Garcia-Culqui menciona que se han
utilizado modelos como Henderson y Pabis para describir la cinética de secado del maiz,
mostrando que la velocidad de secado a mayores temperaturas favorece la transferencia de
masa y energia. Este tipo de modelado es crucial para optimizar los procesos de secado en
lechos fluidizados, permitiendo ajustar las condiciones operativas para lograr un contenido
de humedad deseado [5].

Absorbancia: La presencia de componentes gaseosos que se adsorben en la
superficie de las particulas puede afectar las fuerzas entre particulas de Van der Waals,
influyendo asi en las propiedades de los lechos fluidizados, especialmente si las particulas
son relativamente finas.

La absorbancia también es relevante en el disefio de reactores de fluidizacion,
donde se busca maximizar la transferencia de calor y masa. Ren y Zhang comparan los
efectos de reactores de lecho fluidizado y de lecho fijo en la descomposicion catalitica
asistida por microondas, destacando que los catalizadores con alta capacidad de absorcion
de microondas son esenciales para alcanzar rapidamente la temperatura de reaccion. Esto
implica que la capacidad de absorcion de los materiales utilizados en el lecho fluidizado
puede influir en la eficiencia del proceso de reaccion [6].

Diametro de particula: El tamafio de las particulas es muy importante en los
procesos de fluidizacion. El tamaiio se expresa como un diametro, generalmente basado en

el analisis de tamiz (cribado), como la media de los tamafios de abertura del Gltimo tamiz



a través del cual paso la particula y el tamiz a través del cual no paso. Para particulas no
esféricas, esto corresponde aproximadamente a la dimension maxima (o longitud de la
cuerda) en la segunda de las tres direcciones principales (ortogonales). También se utilizan
ampliamente varios didmetros equivalentes a esferas, como el diametro equivalente en
volumen (didmetro de una esfera con el mismo volumen que la particula). De estos
diametros equivalentes, el promedio mas apropiado para la fluidizacion es la media de
Sauter.

El diametro de particula tiene un impacto significativo en la velocidad minima de
fluidizacion (Umf). Andrade y Tarqui realizaron un estudio sobre la velocidad de caida de
sedimentos no cohesivos, encontrando que particulas con diametros mas grandes requieren
velocidades de fluidizacion mas altas para ser suspendidas en el fluido. Esto se debe a que
las fuerzas de arrastre deben superar el peso de las particulas, lo que es mas dificil para
particulas mas grandes. Por otro lado, Rojas-Reyes discuten como el didmetro de particula
afecta la reologia de fluidos, lo que puede influir en la eficiencia de la fluidizacion. En su
investigacion sobre fluidos a base de desechos mineros, observaron que el comportamiento
del fluido cambia con el tamafio de las particulas, lo que puede afectar la estabilidad del
lecho fluidizado. [7, 8].

Forma de la particula: En la practica, relativamente pocas particulas de interés
practico son perfectamente esféricas. En ingenieria es comun designar un tnico "factor de
forma" para caracterizar el grado de desviacion de lo esférico. El factor de forma mas
comun es la "esfericidad".

La forma de las particulas puede clasificarse en esférica, no esférica y otras
geometrias complejas. Segun Liu, la fluidizacion de particulas no esféricas presenta
desafios unicos en comparacion con las esféricas. Las particulas no esféricas tienden a
tener una mayor resistencia al flujo, lo que puede resultar en una velocidad minima de
fluidizacion mas alta. Esto se debe a que la forma irregular puede aumentar la friccion entre

las particulas y el fluido, dificultando su suspension [9].

drea de la superficie de una esfera del mismo volumen que la particula

Esfericidad = ¢ =

Superficie real del area exterior de la particula

La esfericidad se puede calcular utilizando diferentes férmulas, siendo
una de las mas comunes la propuesta por Mendes, que define la esfericidad
como la relacién entre el area superficial de la particula y el area superficial de
una esfera que tiene el mismo volumen. Esta medida numérica indica cuan cerca

esta la particula de tener una forma esférica, donde valores cercanos a 1 indican



una forma mas esférica, mientras que valores mas bajos indican formas mas

irregulares [10].

perimetro de la esfera de la mima area proyectada

Circularidad = ¢ = - -
perimetro real proyectado de la particula

La circularidad de las particulas afecta la velocidad minima de fluidizacién (Umf)
y la estabilidad del lecho. Segin Kuo, las particulas con alta circularidad tienden a
fluidizarse mas facilmente debido a su menor resistencia al flujo. Esto se debe a que las
particulas mas circulares tienen una menor area de contacto con el fluido, lo que reduce la
friccion y permite una mejor suspension en el lecho fluidizado. Ademas, la circularidad
puede influir en la formacion de burbujas y la dindmica de flujo en un lecho fluidizado.
Particulas con formas mas irregulares pueden interferir con la formacion y el movimiento
de burbujas [10].

Cocficientes de restitucion (particula - particula y particula - pared): El coeficiente
de restitucion es la relacion entre la velocidad relativa de una particula inmediatamente
después de una colision y la anterior a la colision. Por tanto, un coeficiente de restitucion
de 1 corresponde a colisiones elasticas (sin pérdida de energia), mientras que un valor de
0 corresponderia a una colision perfectamente inelastica sin “rebote”. En la practica,
ninguna colision es perfectamente elastica, por lo que los coeficientes de restitucion son
siempre <1. Los coeficientes para las colisiones entre particulas difieren, en general, de los
de las colisiones entre particulas y paredes; ambos coeficientes afectan el movimiento de
las particulas fluidizadas al afectar la energia perdida cuando las particulas chocan entre si
y con las paredes del recipiente que las contiene.

El coeficiente de restitucion particula-particula [11] se define como la relacion
entre la velocidad relativa de separacion y la velocidad relativa de acercamiento de dos
particulas durante una colision. Este coeficiente es crucial para modelar el comportamiento
de las particulas en un lecho fluidizado, ya que afecta la dinamica de las colisiones y, por
ende, la estabilidad del lecho. Segun Bai, el coeficiente de restitucion normal y tangencial
[12].

Constante dieléctrica y conductividad eléctrica: La constante dieléctrica de las
particulas y su conductividad eléctrica afectan la tendencia de las particulas a ganar y
retener cargas electrostaticas.

La constante dieléctrica es una medida de la capacidad de un material para
almacenar energia eléctrica en un campo eléctrico. Esta propiedad es crucial en el disefio
de dispositivos electronicos, capacitores y materiales aislantes. La constante dieléctrica
puede variar significativamente dependiendo de la composicion del material, la

temperatura y la frecuencia de la sefial aplicada [13].



Propiedades térmicas: El calor especifico y la conductividad térmica de las
particulas son propiedades importantes de las particulas que afectan la transferencia de
calor.

La conductividad térmica es una medida de la capacidad de un material para
conducir el calor. En el contexto de la fluidizacion, la conductividad térmica de las
particulas y del fluido es crucial para la transferencia de calor en procesos como el secado
y la combustion. Santacruz-Vazquez destacan que durante el secado por fluidizacion de
esferas de melon, se observan cambios en las propiedades fisicas, incluida la conductividad
térmica, debido a la variacion en la humedad y la textura de las particulas. Esto sugiere que
la conductividad térmica puede influir en la eficiencia del secado y en la calidad del
producto final [14].

Propiedades de bulto (bulk) de la particula: Las particulas de interés en lechos
fluidizados suelen tener un tamafio que puede analizarse convenientemente mediante
analisis de tamiz (a veces llamado tamiz), aunque a menudo se utilizan otras técnicas, como
los contadores Coulter y los mastersizer Malvern, para determinar las distribuciones de
tamafio de particulas, particularmente cuando una fraccion sustancial de particulas tienen
menos de aproximadamente 40 um de didmetro. de particula de mayor interés suele ser la
media de Sauter (superficie-volumen).

La porosidad es otra propiedad critica que afecta la densidad de bulto y el
comportamiento de las particulas en un lecho fluidizado. La porosidad se refiere al
volumen de espacios vacios en un material en relacion con su volumen total. En el contexto
de la fluidizacién, una mayor porosidad puede facilitar la circulacion del fluido y mejorar
la transferencia de masa y calor. Seo discuten como la estructura porosa de los aglomerados
de proteinas lacteas mejora su capacidad de humectacion y, por ende, su comportamiento
en un lecho fluidizado [15].

Velocidad minima de fluidizacion: La velocidad superficial del gas o liquido a la
que se inicia la fluidizacion, denominada velocidad minima de fluidizacion y denominada
Umf, es una propiedad importante de las particulas y del fluidizante. Es independiente de
la profundidad del lecho. Esta velocidad es importante para establecer el caudal minimo
requerido para lograr la fluidizacion en una columna determinada y también aparece en
muchas de las relaciones resumidas en este libro para predecir otras propiedades de los
lechos fluidizados. Esta seccion trata sobre métodos para medir y predecir la velocidad
minima de fluidizacion.

La velocidad minima de fluidizacion se define como la velocidad del fluido
necesaria para suspender completamente las particulas en un lecho. En este estado, las

fuerzas de arrastre del fluido igualan el peso de las particulas, lo que permite que el lecho



se expanda y se comporte como un fluido. La Umf se puede calcular utilizando diferentes
modelos, siendo uno de los mas comunes la ecuacion de Wen & Yu, que considera el
tamaiio, la forma y la densidad de las particulas, asi como la densidad del Factores que
Afectan la Velocidad Minima de Fluidizacion Varios factores influyen en la velocidad
minima de fluidizacion, incluyendo:

1. Tamaiio y Forma de las Particulas: Las particulas mas grandes y de forma
irregular generalmente requieren velocidades mas altas para fluidizarse. Segin Deen et al.
la forma de las particulas puede afectar la resistencia al flujo, lo que a su vez influye en la
Umf.

2. Densidad de las Particulas y del Fluido: La densidad de las particulas y del fluido
también juega un papel crucial. A medida que la densidad de las particulas aumenta, la
velocidad minima de fluidizacion tiende a aumentar. Esto se debe a que un mayor peso de
las particulas requiere una mayor fuerza de arrastre para mantenerlas en suspension.

3. Concentracion de Solidos: La concentracion de solidos en el lecho influye en la
Umf. En mezclas de particulas, como se menciona en el estudio de Zhao observa que la
velocidad minima de fluidizacion disminuye con una mayor fraccion de particulas mas
ligeras en la mezcla [15].

Todos estos parametros habran de ser cuidadosa y convenientemente ingresados al
software de simulacion que, para efectos de referencia, se considera como nticleo basico
de la simulacion el programa COMSOL Multiphysics, elegido por su capacidad para
resolver mas de una simulacion fisica como lo es el caso del presente proyecto, donde se
consideraran la mecanica de fluidos, la trayectoria de particulas y posteriormente los
métodos de optimizacion, a la par del uso de otros programas computacionales de apoyo o
soporte como Matlab o Solid Works (entre otros posibles).

Cabe mencionar que no basta el hecho de ingresar los datos de las variables
asociados a la fluidizacion, sino que también debe realizarse un cuidadoso proceso de
validacion de los resultados parciales obtenidos en la simulacion numérica con el fin de

que se consideren confiables para continuar con las siguientes etapas.

2.2.- Dinamica de Fluidos por computadora.

La dindmica de fluidos por computadora, conocida como CFD (Computational
Fluid Dynamics), es una herramienta fundamental en la ingenieria moderna que permite
simular y analizar el comportamiento de fluidos en diversas aplicaciones. Esta técnica
utiliza métodos numéricos para resolver las ecuaciones que describen el movimiento de
los fluidos, lo que facilita la comprension de fendémenos complejos que son dificiles de

estudiar experimentalmente [16].



Capitulo 3: Antecedentes.

3.1.- Simulacién de extraccion de litio por fluidizacion.

Generacion de baterias de iones de litio: los fosfatos de hierro (FePO4) estan
despertando un gran interés. Estos materiales presentan una alta capacidad de intercalacion
de litio (L1i), asi como mayor estabilidad en comparacion con los compuestos laminares
utilizados en la actualidad. Estos fosfatos presentan propiedades electroquimicas
interesantes; sus estructuras son del tipo romboédrico (tipo Nasicon) con estequiometria
Li3Fe2(PO4) estequiometria LiFePOA4.

El LiFePO4 es un material con la capacidad de ser utilizado como un material
catodico de referencia para la nueva generacion de baterias de iones de litio. A pesar de
tener un polianion grande, presenta una red 3D flexible y abierta, asi como excelentes
propiedades electroquimicas, siendo resistente a la degradacion térmica y a sobrecargas
debido a su excelente estabilidad quimica y térmica. Estas propiedades y algin
inconveniente como la baja conductividad pueden ser mejorados si se distribuyen las
dimensiones del LiFePO4. Es decir, la reduccion del tamafio de las particulas soluciona
estas deficiencias si el LiFePO4 se obtiene en forma de nanoparticulas.

Uno de los enfoques mas efectivos para mejorar el disefio y obtencion de
materiales es a través de estudios teérico-experimentales. Por lo que, debido a su aplicacion
del LiFePO4, sus propiedades electroquimicas y estructurales, entre otras, también se han
investigado a nivel atdmico utilizando estudios de calculos de primeros principios. Si bien
los resultados experimentales han generado los métodos y las estrategias para sintetizar el
LiFePO4, los estudios tedricos y tedrico-experimentales enriquecen nuestra comprension
sobre la miniaturizacion y los mecanismos de crecimiento. Por lo tanto. En este proyecto
se pretende contribuir a mejorar el rendimiento del catodo Lil-ePO4 para baterias de iones
de Li mediante molienda mecéanica de alta energia, mientras que de forma paralela se
elucidara el efecto de su crecimiento en estado solido. La originalidad de este proyecto
radica en realizar una descripcidon computacional atdmica, mientras que
experimentalmente, durante la ronienda, se determinara la tendencia de nitratizacion y
crecimiento del LiFePOA4.

Metodologia computacional. El método dentro de DFT que se eligi6 fue el
aportado por el funcional de intercambio-correlacion PBE. Ademads, se usan
seudopotenciales ultrasuaves en todos los atomos y correccion de dispersion "D2" de
Grimme, segun lo reportado previamente en la literatura. La zona de Brillouin se define

mediante una malla centrada en el punto gamma de 4x4x1 puntos k, en el caso de las



superceldas. El método completo se utiliza tal como esta implementado en el paquete de
computo.

Componente del modelo quimico experimental. Con los datos de estructura y
composicion de todas las fases en el sistema, en funcion del tiempo de procesamiento,
entonces se puede proponer un modelo quimico para predecir la formacion del LiFePO4.
Para estudios de no equilibrio de fases, se requieren técnicas experimentales estandar en
masa, por ejemplo, difraccion de rayos X, espectrometria de masas de iones secundarios,
microanalisis con sonda electronica, microscopia electronica de barrido, entre otras.
Ademas, éstas deben complementarse con mediciones experimentales de superficie
precisas, por ejemplo, microscopia electronica de transmision de alta resolucion y

espectroscopia fotoelectronica de rayos X.

3.2.- Simulacion de estructuras optoelectronicas para la generacion y

almacenamiento de energia.

Las nanoestructuras capaces de recolectar y convertir el calor en energia eléctrica,
asi como los avances en su fabricacion en sustratos flexibles, resulta técnicamente factible
proponer un estudio encaminado a su aplicacion para el aprovechamiento de la energia
térmica emanada por los seres vivos, que en el caso de las personas, pudieran portarlo en
su vestimenta, pues ese remanente térmico pudiera ser capaz de generar la suficiente
corriente como para almacenar carga en alguna bateria o recargar algin dispositivo
electronico.

La idea principal consiste en que, cuando la radiacion electromagnética del sol
induce una corriente en la antena esta calentara por efecto Joule su estructura, lo que
generara un gradiente de temperatura entre el centro de la antena y sus extremos. Este
gradiente de temperatura generara un voltaje en las terminales de la antena. Este voltaje se
almacenard ya sea en un nanocapacitor o en una bateria de pelicula delgada.

habran de estudiar las caracteristicas eléctricas de operacion. Podra llevarse a cabo
por medio de simulacion numérica con el objetivo de caracterizar el sistema en su conjunto,
esto con apoyo de software computacional que incluye, aunque no esta limitado a Comsol
Multiphysics, Matlab y Autocad.

Con los resultados obtenidos de la simulacidon numérica, se fabricaran los
dispositivos que resulten apropiados y se caracterizaran en sus principales propiedades
optoelectronicas de interés.

Dentro de la amplia gama de algoritmos evolutivos, se elige en las primeras etapas

del proyecto al algoritmo genético mono objetivo, mismo que serd implementado en



matlab® y la evaluacion de dicha funcion, asi como la caracterizacion por simulacién
numérica de la nanoantena bajo estudio, seran llevadas a cabo en COMSOL Multiphysics®
através de iteraciones entre estos programas con auxilio del moédulo LiveLink-for-matlab®
creando un proceso completamente automatizado anulando posibles errores por

intervencion humana y garantizando los resultados ptimos.

Capitulo 4: Metodologia.

A través de la aplicacion del calculo numérico y por el método del elemento finito
[17-20] se resolveran las ecuaciones que rigen la dindmica del sistema multifasico fluido-
particulas, donde el flujo toma las caracteristicas de turbulencia (ecuaciones 5 a la 10).

donde las variables dependientes son la velocidad del fluido u, presion y las
llamadas variables de transporte k (energia cinética de turbulencia) y e (tasa de disipacion
de la turbulencia).

Se simulara el proceso de fluidizacion de particulas en un cilindro de cuya base
emanara el flujo de aire en estado gaseoso, resolviendo por medio de software
especializado (COMSOL Multiphysics), las ecuaciones del modelo conocido como
"Reynolds-averaged Navier-Stokes" (RANS) donde la velocidad del fluido es tratada como
la suma deterministica promedio del flujo y una velocidad de perturbacion aleatoria puede

representar las corrientes de Eddie.

p(u-Vyu = V- [-pL+(u+pp)(Vu+ (Vo)) + F (5)
pV-U=0 (6)
p(u- W)k = V- [+ L) VR ]+ P pe ™
Op

(o Bp € g2 @)

p(u-V)e=V. [(u ¥ G—E)Va} +Cyy 5Py~ Coap’>
k2

ur =pC,c ©
P, = up[Vu:(Vu + (Va) D) (10)

Dada la simetria biaxial del sistema es posible, inicialmente, simplificar el cilindro
tridimensional a su equivalente en un plano (rectangulo) sin afectar los resultados
coadyuvando a no sobrecargar innecesariamente el proceso computacional y pudiendo
posteriormente extenderse esos resultados, una vez validados, a una geometria

tridimensional a efectos de obtener una visualizacion realista del sistema completo.



Con los resultados (datos) obtenidos, se llevara a cabo un proceso de
caracterizacion de las principales variables que intervienen en el fenomeno fisico de
fluidizacion de particulas, con lo que se revisard el comportamiento de la mezcla y la
capacidad predictiva de la separacion de particulas de distintas densidades (materiales) con
el fin de extraer solo aquellas de interés que, en este caso, corresponde a la separacion del

hierro de los silicatos.

Capitulo 5: Simulaciones, discusion y conclusiones.

Caso de estudio 1 "Flujo a través de un cilindro" [21].

El flujo de un fluido a través de un cuerpo solido, como es el caso de las particulas
de materiales de silicio, hierro o litio, es dificil de calcular debido a los flujos no
estacionarios. La estela detras de dicho cuerpo consiste en remolinos desordenados
(provocados por las corrientes de Eddie) de todos los tamafios que crean un gran arrastre
sobre el cuerpo.

En contraste, la turbulencia en las delgadas capas limite junto a los cuerpos no
aerodinamicos pero diminutos, solo crea débiles perturbaciones del flujo. Una excepcion
a esto ocurre cuando se coloca un cuerpo esbelto en angulo recto con un flujo lento porque
los remolinos (las corrientes de Eddie) se sincronizan y aparecen especiales remolinos,
llamados vortices de Von Karman con una frecuencia predecible y que implica la eyeccion
de remolinos de lados alternos (ejemplo cotidiano de este fenomeno se observa en la antena
de radio de un automoévil que vibra en una corriente de aire).

Desde un punto de vista ingenieril, es importante predecir la frecuencia de las
vibraciones a diferentes velocidades de fluido y evitar asi resonancias no deseadas entre
las vibraciones de las estructuras solidas y la eyeccion de vortices. Para ayudar a reducir
estos efectos, los ingenieros de planta colocan una espiral en la parte superior de los
cilindros de fluidizacion; la variacion resultante en la fluidizacion prohibe la interferencia
constructiva de los elementos de vortice permitiendo la generacion adecuada de un lecho
fluidizado para fines de separacion de materiales.

Para ilustrar como se pueden estudiar estos efectos, el siguiente modelo examina
el flujo inestable e incompresible pasando por un cilindro largo colocado en un canal en

angulo recto con el fluido entrante.



Con un perfil de velocidad de entrada simétrico, el flujo necesita algin tipo de
asimetria para desencadenar la produccion de vortices. Esto se puede lograr colocando el
cilindro con un pequefio desplazamiento desde el centro del flujo.

En este caso, se utiliza una malla no estructurada y la pequefia asimetria en la malla
resulta ser suficiente para desencadenar la produccion de vortices.

El tiempo de simulacidon necesario para que aparezca un patron de flujo peridodico
es dificil de predecir. Un predictor clave es el numero de Reynolds, que se basa en el
diametro del cilindro. Para valores bajos (por debajo de 100), el flujo es estable.

En esta simulacion, el numero de Reynolds es igual a 100, lo que garantiza la
aparicion de vortices de Von Karman, pero el flujo atin no es completamente turbulento.

La frecuencia y amplitud de las oscilaciones son caracteristicas estables, pero los
detalles del flujo son extremadamente sensibles a las perturbaciones. Para apreciar esta
sensibilidad, se pueden comparar imagenes de flujo tomadas al mismo tiempo, pero con
diferencias menores como las creadas por diferentes tolerancias para el paso de tiempo.

Es importante tener en cuenta que esta sensibilidad es una realidad fisica y no
simplemente un artefacto numérico. Antes de calcular las fuerzas variables en el tiempo
sobre el cilindro, se debe validar el método de calculo en un nimero de Reynolds mas bajo
utilizando el solucionador no lineal directo. Esto ahorra tiempo porque se puede encontrar
y corregir errores antes de la simulacion final dependiente del tiempo, que requiere un
tiempo considerable. Las fuerzas viscosas sobre el cilindro son proporcionales al gradiente
del campo de velocidad en la superficie del cilindro.

Evaluar el gradiente de velocidad en el limite mediante la diferenciacion directa
de la solucion FEM es posible pero no muy preciso. La diferenciacion produce polinomios
de ler orden cuando se utilizan elementos de 2do orden para el campo de velocidad. Un
enfoque mas viable es utilizar un par de operadores de fuerza de reaccion para calcular los
integrales de las fuerzas viscosas, comparables con integrales de segundo orden de las
fuerzas viscosas.

Otro enfoque alternativo seria utilizar un par de variables de restriccion débil para
hacer cumplir la condicion de no deslizamiento.

Se prefiere utilizar el operador de fuerza de reaccion en lugar de restricciones
débiles al calcular integrales de fuerzas de reaccion o flujos en el postprocesamiento. Las
fuerzas de resistencia y sustentacion en si mismas no son tan interesantes como los
coeficientes de resistencia y sustentacion adimensionales. Estos dependen solo del nimero

de Reynolds y la forma de un objeto, no de su tamafio.



Tras la ejecucion de la simulacion, se obtuvieron los siguientes resultados. La

figura 1 muestra el patron del flujo y la distribucion de las particulas sometidas a la

fluidizacioén
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Figura 1. Grafica del ultimo calculo en el tiempo que claramente muestra la turbulencia

de Von Karman.

La figura 2 muestra la distribucion de la presion de las particulas fluidizadas, donde
se puede apreciar que el maximo punto de presion se encuentra justo en el centro del

cilindro.
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Figura 2. Grafica que muestra, cualitativamente, la presion ejercida por el flujo sobre el

cilindro y sus alrededores.

Para efectos de validacion, se puede apreciar, en la figura 3, la forma en que varia

el coeficiente de deslizamiento.

Point Graph: Lift coefficient (1)
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Figura 3. Comportamiento del coeficiente de deslizamiento.

De igual forma, se puede apreciar en la figura 4, el comportamiento del

coeficiente de arrastre.
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Figura 4. El coeficiente de arrastre se mantiene en un rango estable, pero oscilante,

consecuencia del flujo turbulento.



Caso de estudio 2 "Dispersion de particulas pesadas en un canal de flujo

turbulento" [22].

En este modelo de referencia, particulas solidas se liberan en un flujo de canal
turbulento completamente desarrollado. La fuerza total que actua sobre las particulas en
un fluido comprende un gran nimero de fendémenos fisicos, incluyendo, pero no
limitandose a la fuerza de resistencia, fuerza de gravedad, fuerza de flotabilidad, fuerza de
gradiente de presion, efecto de masa afiadida, fuerza de sustentacion y fuerza de Brown.
En este ejemplo, se supone que la fuerza de resistencia es el factor dominante en la
determinacion de las trayectorias de las particulas. Si el flujo en el flujo de canal turbulento
se modela utilizando las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas de Reynolds (RANS),
entonces la velocidad del fluido se trata como la suma de un término de flujo medio
determinista y una perturbacion de velocidad aleatoria que representa los remolinos. La
ventaja de las ecuaciones RANS sobre la simulacion numérica directa (DNS) es que las
ecuaciones RANS pueden resolverse sin requerir una malla que sea lo suficientemente fina
como para resolver todos los remolinos en el flujo, lo que puede ser impracticablemente
costoso en términos computacionales. Ademas, al tratar el aspecto caotico del flujo
turbulento en un sentido estadistico o promediado en el tiempo, las ecuaciones RANS
permiten soluciones estacionarias a problemas de flujo turbulento, mientras que en la
realidad el campo de flujo estd constantemente evolucionando a medida que se crean,
transportan y destruyen remolinos de todos los tamafios. Este ejemplo proporciona una
vision general de las consideraciones esenciales al modelar el movimiento de particulas en
un flujo de canal turbulento. Entre los factores considerados en este ejemplo se encuentran:

* El tratamiento de la fuerza de resistencia como conteniendo una parte determinista
(adveccion) y una parte aleatoria (difusion),

* El efecto de la anisotropia de los remolinos turbulentos sobre el movimiento de
particulas en flujos limitados por paredes, y

* El efecto de la inercia de las particulas sobre la duracion de las interacciones particula-
remolino.

Si bien este ejemplo acopla la interfaz de seguimiento de particulas para flujo de
fluido al campo de velocidad del fluido y la energia cinética turbulenta basada en un
modelo RANS, las distribuciones de particulas resultantes se comparan con datos de DNS
recopilados por Marchioli et al. [23], que muestran un acuerdo razonablemente bueno. Al

igual que en la referencia antes citada, se observa que las particulas se agrupan cerca de la



pared del canal para un rango intermedio de ntimeros de Stokes donde tienen suficiente
inercia para cruzar algunos remolinos en el flujo, pero no suficiente para ser reflejadas
consistentemente en la pared del canal.

La figura 5 muestra la magnitud de la velocidad en la superficie de la geometria.
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Figura 5. Lineas de corriente y la distribucion de la velocidad en la superficie de la
geometria. Notese que la maxima velocidad se genera en la entrada del sistema

(izquierda).

La figura 6 muestra un diagrama de contorno de la distribucion de la presion del

lecho fluidico, donde se puede apreciar que la velocidad y la presion son ortogonales.
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Figura 6. Distribucion de la presion del lecho fluidico.



La figura 7 muestra una representacion cualitativa de la turbulencia generada por
el lecho fluidico, donde se aprecia que a la entrada del sistema, se genera la maxima

turbulencia.

Surface: Turbulence time scale (s)
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Figura 7. Distribucion de la turbulencia dentro del medio fluidico.

En la figura 8 se aprecian las particulas y su distribucion al tiempo final de la

simulacion.
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En la figura 9 se puede apreciar la distribucion de particulas para dos coeficientes de

arrastre distintos.
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Figura 9. Distribucion de las particulas a lo largo del tiempo para dos coeficientes de

arrastre distintos.
Caso de estudio 3 ""Cama de circulacion fluidizada" [24].

Este modelo simula el funcionamiento de una cama fluidizada circulante (CFB).
En este aparato, la fase dispersa, que consiste en particulas esféricas solidas, se fluidiza
con un gas y se transporta a través de un ascensor vertical. Al llegar a la salida, la fase
dispersa se reinyecta en la vecindad de la entrada de gas en la parte inferior de la cama.
Para estudiar el flujo en la cama fluidizada, el modelo utiliza el modelo Euler-Euler. Las
propiedades de la fase y la configuracion del modelo siguen las indicadas en la referencia

[25].

La figura 10 muestra, en forma cualitativa, el aspecto de la turbulencia a los dos

segundos de haberse iniciado el flujo.



Time=2s Surface: Velocity magnitude, continuous phase (m/s)
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Figura 10. Representacion de la turbulencia en un tiempo t =2 s. del lecho fluidizado. El

analisis de la evolucion en el tiempo, permite validar la simulacion.

La figura 11 representa el comportamiento de la fase dispersa, un parametro util
para caracterizar cada particula de manera independiente y evaluar posteriormente algiin

proceso de optimizacion del generador del flujo en la base.

10+

Figura 11. Representacion cualitativa de la fase dispersa para distintos tiempos de

aplicacion de flujo.

La figura 12 muestra, secuencialmente, el proceso de fluidizacion desde el

momento en que se inicia la inyeccion de fluido desde la base de la columna, hasta un



tiempo t=10 segundos. Estos resultados que se representan cualitativamente en la figura,

tienen su origen en datos que son el resultado de la resolucion de las ecuaciones

diferenciales que rigen la dindmica del sistema fluidico, datos que se pueden utilizar para

caracterizar con precision el comportamiento de las particulas en su proceso de separacion.
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Figura 12. Comparativa de la evolucion del proceso de fluidizacion para diferentes

tiempos de generacion de flujo desde la base de la geometria.

La figura 13 muestra la grafica de los datos obtenidos a través de la resolucion de

las ecuaciones diferenciales que definen el sistema fluidico.
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Figura 13. Grafica (cuantitativa) del flujo en fase dispersa.



La figura 14 muestra cuantitativamente los resultados del calculo de la velocidad
en fase continua del proceso de fluidizacion. Parametro 1til que nos indicara el momento
en que se alcanza la maxima velocidad en particulas distintas cuando se analice el proceso

de separacion de particulas.
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Figura 14.Grafica de los datos que resultan de la resolucion de las ecuaciones de

velocidad de fase de un medio fluidizado.

Discusion.

Con algunas adaptaciones al primer ejercicio de simulacion ahora para las
necesidades especificas de extraccion de particulas, se ha repetido el estudio para el caso
del cilindro vertical, asi como la sustitucion del elemento que causa la turbulencia, por una
interfaz (condicion de frontera) en la base del cilindro que generara la turbulencia. La

figura 16 muestra los resultados de la ejecucion de la simulacion adaptada.



Time=1s Particle trajectories Surface: Velocity magnitude (m/s)
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Figura 16. Adaptacion al ejemplo de fluidizacion. Notese que se ha sustituido el
cilindro, se han agregado mas particulas y el proceso de generacion de turbulencia se ha

cambiado a una condicion de frontera en la base del cilindro.

Si bien este ejemplo se acerca mucho al modelo que se pretende simular, carece
de la posibilidad de agregar particulas de distintos tamafios y materiales sin embargo
resulta muy util para caracterizar por simulaciéon numeérica, cada particula por separado de
las que seran separadas en el proceso real.

Para el caso del segundo ejemplo de simulacion, notese que la separacion de las
particulas se puede generar por la diferencia en la presion provocada por el lecho fluidico
(ver figura 8).

Este ejemplo se adapta adecuadamente a la necesidad de separacion de particulas,
siempre y cuando posean el mismo coeficiente de arrastre, sin embargo, no sera el caso
para el objetivo de la separacion de particulas distintas, sin embargo, resulta util para
caracterizar el comportamiento individual de las particulas que se pretenden separar y
gestionar los ajustes necesarios para incluir la segunda particula en la simulacion.

La tercera simulacion resulta muy precisa para describir el fendmeno de
fluidizacion, sin embargo, no seria posible conocer la distribucion exacta de las particulas.
Para los objetivos de separacion de particulas, conocer la posicion exacta de las particulas
no es estrictamente necesario ya que, finalmente, el lecho fluidizado se sigue considerando
como un fluido, atin cuando contiene particulas solidas.

Este tltimo ejercicio resultard extremadamente 1til para los objetivos de analisis
del comportamiento del lecho fluidizado cuando se requiera establecer la optimizacion del

mecanismo de fluidizacion que se colocara en la base del cilindro.



[1]

[2]

[3]
[4]

[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

Conclusiones.

El llevar a cabo las simulaciones y algunas de ellas comenzar a hacerles algunos
ajustes para que se comiencen a adecuar a los objetivos de separacion de litio, han
permitido un acercamiento al entendimiento tanto del proceso de fluidizacion como el de
la simulacion numérica.

De los resultados obtenidos de las simulaciones, se puede concluir que, para el
caso de la fluidizacion con fines de separacion de al menos dos particulas distintas en el
mismo lecho fluidico (litio y silicatos u otras combinaciones de interés) es necesaria la
combinacion de al menos las tres técnicas estudiadas, ademas de la necesidad de ampliar
el conocimiento acerca de las condiciones de frontera inherentes a la capacidad de simular
dos particulas distintas simultaneamente, situacion que queda como un trabajo futuro o

para las siguientes generaciones que aborden y den continuidad al presente trabajo de tesis.
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