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RESUMEN

Actualmente gran parte de los desechos agricolas son desaprovechados, estos recursos
pueden ser utilizados para la produccién de energia alternativa mediante la pirdlisis, proceso
que descompone la materia organica en ausencia de oxigeno y a altas temperaturas para
obtener productos sdlidos, liquidos (condensados) y gaseosos. En reactores de lecho
fluidizado se aplican los principios de pirdlisis rdpida de biomasa para obtener productos
aprovechables como el biogds. Este estudio promueve la simulaciéon de un lecho fluidizado
para entender los fendmenos que ocurren dentro del sistema y no pueden ser estudiados
experimentalmente como la descomposicidn de celulosa y la formacién de levoglucosan. Se
propone un modelo de particula Unica para estimar los resultados de descomposicidon de
celulosa, tasas de calentamiento y coeficientes de transferencia de calor a obtener en la
simulacién del reactor. La simulacién CFD se llevé a cabo utilizando los modulos de
transferencia de calor, transporte de especies, y flujo en medio poroso de COMSOL. A partir
del modelo CFD implementado, se estimd la historia térmica de las particulas durante el
proceso de pirdlisis y el rendimiento de levoglucosan por la despolimerizacion de celulosa.
De igual manera se compararon los resultados de la simulacién con los resultados obtenidos
en el modelo de particula Unica.

Palabras clave: Lecho fluidizado, pirdlisis, transferencia de calor, modelo CFD, ecuacién de
continuidad, conservacion de energia, conservacion de momento, teoria cinética de flujos
granulares, levoglucosan



ABSTRACT

Nowadays, organic wastes from agriculture are wasted, these resources can be used to
produce renewable energy through pyrolysis. This process decomposes biomass into solid,
liquid, and gaseous products, in the absence of oxygen and at high temperature. Fluidized
beds are a type of reactors that applied this process in for obtaining usable products such as
bio-oil. This study promotes the simulation of a fluidized bed in order to understand the
phenomena that occur inside the reactor and cannot be experimentally investigated, such as
cellulose decomposition and levoglucosan formation. A single particle model is proposed to
estimate the results of the decomposition of cellulose, the heating rates, and the heat
transfer coefficients to be obtained in the reactor simulation. The CFD simulation of the
reactor was carried out using the heat transfer, transport of species, and fluid through a
porous media from COMSOL Multiphysics. Based on the CFD model, thermal history of the
particles during the pyrolysis process was estimated along with the concentration of
levoglucosan after cellulose depolymerization. Similarly, the results from the simulation
were compared to the single particle model results.

Key words: Fluidized bed, pyrolysis, heat transfer, CFD model, continuity equation, energy
conservation, momentum conservation, kinetic theory of granular flows, levoglucosan



SIMBOLOGIA

Factor pre-exponencial [1/s]

Calor especifico [J/kg - K]

Diametro de la particula [m]

Energia de activacion [kcal/kmol]

Coeficiente de la fuerza de arrastre para la interfase [kg/m?3 - 5]
Aceleracién gravitacional [m/s?]

Coeficiente de transferencia de calor gas-sélido [J/m3 - K - 5]
Difusion

Conductividad térmica [J/m - K - s]

Presion [Pa]

Numero de Prandtl

Flujo de calor por conduccién [J/m? - s]

Tasa de produccién de especies quimicas [kg/m?3 - 5]
Numero de Reynolds

Término fuente

Temperatura [T]

Velocidad [m/s]
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INTRODUCCION

El considerable aumento de los gases de efecto invernadero (didxido de carbono,
metano, y 6xido de nitrégeno) provoca el calentamiento de la Tierra, y a su vez este
calentamiento genera el cambio climatico (Karimi, Karami, & Keshavarz, 2018). Una de las
causas considerable de este cambio es la quema de materia prima fosil para obtener
combustible y plastico entre otros productos. Por lo tanto, una solucién para reducir los
gases de efecto invernadero es disminuir el uso de fésiles y el consumo de productos
derivados del petréleo. En paises de la regidon andina, los combustibles fésiles siguen siendo
la base de la matriz energética; en Ecuador, por ejemplo, la dependencia de este tipo de
energias en el 2008 fue del 85% (Castro, 2011), ademas, el consumo diario de plastico en Ila
capital del pais, Quito, es de 277 toneladas (Medina, 2018). Sin embargo, en algunas
ciudades del pais como Galapagos o Guaranda surgieron iniciativas ecoldgicas para restringir
el consumo de productos plasticos como platos desechables, fundas o sorbetes (Real
Sociedad, 2018). Si bien los combustibles fésiles son el motor para Perl y Colombia, estos
paises también tienen un notable consumo de biomasa, 16% y 10% respectivamente,
mientras que Ecuador tiene solo 1.59% (Constante, 2016). A pesar del cambio de matriz
energética en el Ecuador, se ha priorizado la energia hidrica y se ha dejado atras el estudio
de otras energias renovables como la biomasa (Castro, 2011); ademas de la produccién
energética, se puede descomponer la biomasa en moléculas mas simples para obtener
quimicos con el potencial de competir con aquellos de origen fésil (Bridgwater, 2012).

La biomasa es un recurso renovable compuesto de materiales organicos de origen

bioldgico (Brown, 2014), estad constituida por celulosa, hemicelulosa, y lignina. Esta fuente
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de energia renovable tiene un gran potencial ya que podria llegar a cubrir entre un cuarto y
un tercio de la demanda global anual de energia (Castro, 2011), es por esto que la
conversion de biomasa en bioenergia es de gran importancia (Choi & Meier, 2012). Uno de
los métodos para realizar la conversiéon de biomasa en bioenergia es la pirdlisis rapida,
proceso que permite obtener biogds, el cual posteriormente puede ser quemado para
generar electricidad (Sriram & Shahidehpour, 2005).

La pirdlisis es un método de descomposicion de materiales organicos (Brown, 2014) a
altas temperaturas y en ausencia de oxigeno. Dependiendo del tamafio de las particulas de
biomasa a utilizar las temperaturas pueden variar entre 300°C y 800°C (Brown, 2014). Al
descomponer la biomasa se obtienen productos liquidos: vapores y aerosoles, y productos
sélidos: carbdn vegetal. Tanto los vapores como aerosoles son obtenidos a partir de la
fragmentacion y despolimerizacion de celulosa, hemicelulosa, y lignina; y son
posteriormente sometidos a un proceso de condensacion y enfriamiento para obtener
biogds (Mohan, Pittman, & Steele, 2006). El biogds estd quimicamente compuesto por agua,
guayacoles, catecoles, siringoles, vainillinas, furanocarboxaldehidos, isoeugenol, pironas,
acido acético, acido férmico y otros acidos carboxilicos (Mohan et al., 2006). Durante la
pirdlisis rapida de biomasa, se produce 60 a 75 wt% de biogas, 15 a 25 wt% de carbdn
vegetal, y 10 a 20 wt% de gases no condensables, adicionalmente la pirdlisis no produce
desechos (Mohan et al., 2006). Dentro de la descomposicién de celulosa mediante pirdlisis,
el compuesto mas abundante es el levoglucosan (LVG) el cual se forma mediante la
eliminacion de agua en una molécula de azucar (Proano-Aviles, 2017). Actualmente, el
levoglucosan es utilizado en la industria alimenticia como aditivo y en la industria

farmacéutica; ademas, permite hacer un seguimiento de biomasa durante incendios
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forestales (Proano-Aviles, 2017). Si bien el rendimiento tedrico del levoglucosan deberia ser
de 100wt%, experimentalmente sélo se llega a obtener alrededor de 60wt% (Proano-Aviles,
2017). Para realizar el proceso de pirdlisis rdpida y obtener los productos deseados, en
especial el LVG, se pueden utilizar diferentes reactores, por ejemplo, un reactor de lecho
fluidizado.

Un lecho fluidizado es un reactor en el cual se lleva a cabo la fluidizacion de particulas
sélidas (Escudero, 2010). Las altas tasas de transferencia de calor y masa entre el gas y las
particulas descomponen la biomasa en este tipo de reactores. Al momento de realizar el
disefo y construccién de un reactor de este clase se deben tomar en cuenta las partes que lo
componen: plenum, distribuidor, lecho, y freeboard. El plenum es la regién por la que el
fluido entra al lecho. El distribuidor permite la distribucién adecuada del gas a la base del
lecho. En el lecho se encuentran las particulas sélidas que fluidizaran con el paso del gas. Por
ultimo, el freeboard atrapa las particulas expulsadas por el lecho fluidizado (Escudero, 2010).
De igual forma se deben conocer las principales variables de operacién de los reactores de
lecho fluidizado: tipo de biomasa, material y tamafio de las particulas del lecho fluidizado,
gas de fluidizacidn, flujo volumétrico del gas, velocidad minima de fluidizacién, velocidad
superficial, temperatura de operacidon del reactor, tasa de alimentacién y tamafio de las
particulas de biomasa, y presién en el lecho (Boateng, Daugaard, Goldberg, & Hicks, 2007).
Las ventajas de un reactor de lecho fluidizado, ademas de las altas tasas de transferencia de
calor y masa, son las bajas caidas de temperatura y la distribucion uniforme de la
temperatura (Escudero, 2010).

El estudio y disefio experimental de reactores a diferentes escalas para pirdlisis

rapida de biomasa tiende a ser costoso y toma mucho tiempo (Xiong & Kong, 2014) por lo
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que la simulacion numérica de los reactores es una opcion eficaz. Una de las principales
alternativas utilizadas ha sido la dinamica de fluidos computacional, conocida como CFD
(Computational Fluid Dynamics) por sus siglas en inglés. Las simulaciones CFD permiten
obtener informacion detallada sobre los procesos que ocurren dentro del reactor y que no
pueden ser obtenidos experimentalmente (Xiong, Zhang, Xu, Wiggins, & Stuart Daw, 2016)
como distribucion de espacios intersticiales, velocidad, temperatura, y fraccién masica de las
especies (Xiong & Kong, 2014). Para realizar un modelo CFD es necesario tener las
ecuaciones de conservacion de masa, momento, y energia, tanto para la fase sélida como
para el gas; ademas, de las propiedades fisicas y quimicas de la biomasa y de la cama sélida
(Xiong et al., 2016); mientras mas datos se presenten en el software utilizado para la
simulacidn, los resultados obtenidos serdn mas precisos.

Para realizar la simulacién de un reactor de lecho fluidizado es importante
considerarlo como un sistema de flujo multifasico sujeto a la transferencia de calor y masa
(Xue, Heindel, & Fox, 2011). Un fluido multifasico es aquel que consiste en varias fases, es
decir, sélido, liquido y gaseoso. La simulacidon de este tipo de fluidos requiere un mallado
mas fino y de una seleccidon adecuada de los coeficientes de transporte para poder reducir la
cantidad de errores en el CFD.

Las primeras investigaciones de pirdlisis de biomasa a partir de modelado numérico
se realizaron a finales de 1980, algunas de ellas describieron el proceso de pirdlisis mediante
modelos cinéticos simples y unidimensionales, mientras que otras usaron modelos
multidimensionales que tomaban en cuenta individualmente la pirdlisis de distintos

constituyentes de la biomasa (Rabinovich, Borodulya, Vinogradov, & Korban, 2010).
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En estudios recientes se observa el uso de distintas metodologias. Xiong & Kong
(2014) realizaron un modelo multifluido de un reactor de laboratorio para obtener el
coeficiente de arrastre, y compararon los resultados de la simulacién con los resultados
experimentales; concluyeron que para realizar la simulacion del reactor con un mallado
grueso es necesario tomar en cuenta los efectos del sub mallado sobre el coeficiente de
arrastre. Eri, Peng, & Zhao (2018) propusieron un nuevo modelo cinético para la gasificacién
de biomasa para conocer la composicion del alquitran; al final del estudio llegaron a la
conclusion de que su modelo CFD era adecuado para la simulacién del proceso de
gasificaciéon y para obtener la composicién del alquitran, ademas observaron que la
temperatura de gasificacion evidentemente influenciaba en los resultados de fraccién molar
de H,, CO,, y CH,. Por otro lado, Choi & Meier (2012) utilizaron un modelo CFD para
estudiar la transferencia de calor de las paredes en un reactor de lecho fluidizado, a partir de
los resultados obtenidos concluyeron que la transferencia de calor en las paredes del reactor
estd controlada principalmente por las burbujas cercanas a éstas.

En este estudio se propone una simulacién CFD de un fluido multifasico para analizar
el proceso de pirdlisis de celulosa en un reactor de lecho fluidizado de laboratorio para
obtener un rendimiento de levoglucosan de 60wt%. Ademas, se realiza un modelo de
particula Unica para estudiar el calentamiento y descomposicién de una sola particula de
celulosa cuando se la expone a altas tasas de transferencia de calor durante la pirdlisis, y
poder predecir los resultados a obtenerse en la simulacion completa. Adicionalmente se
lleva a cabo una comparacién entre los resultados del modelo de particula Unica y los

resultados de la simulacion CFD.
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METODOLOGIA Y DISENO DE LA INVESTIGACION

En este estudio se incorporan las distintas ecuaciones gobernantes pertenecientes al
modelo Euleriano multifasico, ademas se incorpora la Teoria Cinética del Flujo Granular en
conjunto con la cinética quimica de la pirdlisis de celulosa.

Ecuaciones gobernantes

La definicién de las ecuaciones gobernantes se hace de acuerdo con el tipo de fluido
estudiado, en este caso es un fluido multifasico sélido-gas, donde el sélido son las particulas
de la cama (glass beads), y el gas (nitrégeno).

1. Ecuacién de continuidad
La ecuacién de continuidad la fase gaseosa y para la fase sélida segun Wu, Liu, Ma, &

Chen (2018) se describen en las ecuaciones 1y 2 respectivamente.

a(((!))'fg) + V- (dpgug) = Ssq (1)
oA —dps) | _ (2)
T +V ((1 d))psus) - Ssg

Donde ¢ es la fraccidn volumétrica en la cama, p es la densidad, y u es la velocidad
correspondiente a cada fase.
2. Ecuacion de momento
Las ecuaciones de conservacion de momento para el gas y las particulas sdlidas de
acuerdo a Wu, Liu, Ma, & Chen (2018) son las siguientes:
% + V(q)pgugug) = —pVP; + dpgg — B(ug - us) + Vo, (3)

a((1 - sUg
( aqt))p ) + V((l - (I))psusus) =—-(1—-$)VP+ (1 —P)psg— B(ug - us) + V(1 - d)tg (4)

Donde [ es el coeficiente de arrastre dependiente de la fracciéon volumétrica de la

fase gaseosa, y se calcula de la siguiente forma:
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( 1—«a 11—« U, — U
| 150—( di)”g + 1.75( g)Zgl g ~ Us| $ <08
B=4 Qgdp p (5)
| (1 O‘g)o‘g - = —2.65
0.75 5 pg|Ug — Us|Cpag? ¢ =08
p
Cp = {24(1 + 0.15Re%687) /Re Re < 1000 (6)
0.44 Re > 1000
re = Pe@lug — us|dp 7)

Hg
Dentro de la ecuacién de conservacion de momento se tiene el tensor de esfuerzo

gue se define como:

T 2
Tg = Hg [Vug + (Vug) ] —3 wr(Vug) (8)
Mr = Hg + e (9)
2
e = PgCuk” (10)

€
Las ecuaciones gobernantes para k y € respectivamente, son las siguientes:

d
a(q>pgk) + V(dpgugk) =V (¢;l—lt(\7k) + dGy — dpge (11)

0
= (09ge) + V(dpguge) = V(& E172) + ¢(Cer G — Ceapg®) (12)

En las ecuaciones anteriores, Gy es la generacidn de energia cinética turbulenta la

cual se expresa como:

2
Gy = utVug[Vug + Vug] — §Vug(uTVug + pgk) (13)

Por otro lado, el tensor de la ecuacién de momento para la fase sélida se representa

con la siguiente ecuacion:

2 T
Ts = (P-b - §|J-s) Vus + IJS(Vus + us) (14)

Donde p, es la viscosidad aparente.

4
Hp = §(1 - q))psdpgo (15)

La viscosidad sélida cortante se determina de la siguiente forma:
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2

_ 4 05  10psdpy/ T * O 4 16
Hs—g(l_fb)l)sdpgo(l—e) E*‘m[l‘l‘ggo(l—@(l‘l‘e) (16)

3. Temperatura granular

Wou, Liu, Ma, & Chen (2018) definen el modelo granular Euleriano con la siguiente ecuacion:

3 a((l - q))ps@s) _ .
E ot + V(l - q))psus@s - (_psI + Ts)- (Vus) + V(FGVG) — Vst Dgs + @5 (17)
) ) 4 |0
vs = 3(1 = e2)(1 - $)%psgo0 | — | == Vug (18)
p T
¢s = —3p0 (19)
d Ps (18ug> 2 (20)
D, =— Ugs —u
&s 4\/@ d%ps | g S|
150p5d, VO 6 2

0
fo = 35701 toye |1+ (L + 9801~ )] +201— 0 pudygo(1 + o) j; (1)

4. Ecuacion de energia

Para describir la energia dentro de la fase gaseosa y fase sélida Wu, Liu, Ma, & Chen

(2018) usan respectivamente las siguientes ecuaciones:

9(ppscpgTy) 22
——PE B 4 V(dpgcpeuigTy) = Vag + hes(Ts — Ty) + AH, (22)
9((1 = $)pscpsTs)
o P2 2 4 V(1 — $)pscpstsTs) = Vs + hgg(Ts — Ty) + AHg (23)
Donde q es el flujo de calor de conveccion, descrito como:
qg = $kVT, (24)
qs = (1 — Pk VT (25)

Donde K, es la conductividad térmica para cada una de las fases.

5. Ecuacion de especies

Wou, Liu, Ma, & Chen (2018) definen las ecuaciones de las especies como:
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d (q)p ngk)

a((l - d))psYsk)
Jt

+ V(dpgugYer) = Sex (26)

+ V((1 — d)psusYsk) = Ssi (27)

Cinética de la pirdlisis rapida de celulosa

La despolimerizacién de la celulosa (C4gH1¢05) durante el proceso de pirdlisis se da
en cuatro reacciones descritas en la Figura 1. Para estudiar este proceso es importante
conocer los parametros cinéticos y la energia de activacién para cada reaccién, estos valores
se encuentran en la Tabla 1.

K3 Productos de
/ descomposicion
k1 Celulosa

Celulosa = )
Activa
\ Levoglucosan
k4

k4
Char + H20

Figura 1. Mecanismo multipaso agrupado de la pirdlisis de celulosa (Ranzi et al., 2008)

Tabla 1. Esquema Cinético de Multiples Etapas de la Pirdlisis de Biomasa (Celulosa) (Ranzi et

al., 2008)

Reacciones de Pirdlisis - Eact (kcal/kmol)

1 CELL | » CELLA 8 x 1013 46000

— 0.4 HAA + 0.05 GLYOX + CH;CHO

+ 0.25 HMFU + 0.35 ALD3 + 0.15CH;0H
3 | CELLA 1x10° 30000
+0.61 CO + 0.36 CO, + 0.05 H,0

+ 0.02 HCOOH + 0.05 C3H¢0, + 0.05 G{CH,}

4 CELLA | - LVG 4xT 10000

2 CELL | - 5H,0 + 6 CHAR 8 x 107 33000
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A partir del esquema mostrado en la Figura 1 y en la Tabla 1, se realiza un sistema de
ecuaciones diferenciales ordinarias (ODEs), para obtener la concentracion de celulosa,

celulosa activa, productos varios (HAA, Glyoxal, etc.), levoclucosan, y char + H, 0.

dC
d(i[en = —(k1 + kz)CCell (28)
dCacen
dte = k;Ccen — (k3 + k4)Cacen (29)
dC
((1::31‘ = KCcen (30)
dcC
(liD'EOd = k3Cacen (31)
dCrye
T K4Cacen (32)

Donde Kk;, representa la ley de Arrhenius definida como (Ismail, Abd El-Salam,

Monteiro, & Rouboa, 2016):

Eacti) (33)

k; = A;exp (— RT

Los pardmetros cinéticos, A; y E;, para cada k son tomados de la Tabla 1. Ademas, R
es la constante de los gases ideales, y T representa la temperatura en Kelvin a la que se
genera la reaccion quimica.

Parametros para la simulacién

1. Modelo de particula Unica

Un modelo de particula Unica (SPM) estudia el comportamiento de una sola particula
cuando es sometida a una alta tasa de calentamiento generada, en este caso, por un gas a
temperatura de 500°C o 773K. Para realizar esta simulacion se tomaron en cuenta distintas
propiedades de la particula de celulosa mostradas en la Tabla 2.

Tabla 2. Propiedades de la celulosa

Propiedad Simbologia Valor Fuente



Bibliografica

Densidad Pcen [kg/m3] 1500
Calor Especifico Cpcenll/kg - K] 2.3 x 103 (Di Blasi, 1996)
Conductividad
Keen[W/m - K] 24.26 x 1072 (Di Blasi, 1996)
Térmica
Entalpia de Reacciéon | AH,y, [k]/kg] 334 (Di Blasi, 1996)
Diametro dp[m] 0.00015 — 0.001
Masa Molar Mcen[kg/mol] 0.162
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Ademds, se debe obtener el valor del coeficiente de transferencia de calor o de

conveccion h con la siguiente ecuacién (Papadikis, Gu, & Bridgwater, 2009):

hd
Nu = b

= 2.0 + 0.6Re/2Prt/3 (34)
kgas

Donde Nu es el nimero de Nusselt, kgys €s la conductividad térmica del gas,
nitrégeno en este caso, d¢e es el didametro de la particula, Pr es el numero de Prandtl del
gas, y Re es el niumero de Reynolds (Re) definido por Papadikis, Gu, & Bridgwater (2009)

como:

Re — pgasdbluf - ugas (35)

Hgas
Donde us es la velocidad de la particula de celulosa y ug,s es la velocidad superficial
del gas, obtenidas en otro estudio para el disefio del reactor de biomasa de lecho fluidizado.
Por otro lado, pgas, Hgas, Kgas Y Pr son propiedades del gas dependientes de la temperatura

mostradas en la Tabla 3.
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Tabla 3. Propiedades del gas nitrégeno a distintas temperaturas

Fuente

Propiedad Simbologia

Bibliografica

(Papadikis et
Densidad pg[kg/m3] 0.588 0.503 0.456 0.384
al., 2009)
Calor Cpgll/kg (Papadikis et
1069.63 1091.6 1091.6 1139.556
Especifico - K] al., 2009)
Conductividad kg[W/m 4.332 4.886 5.63 5.919 (Papadikis et
Térmica - K] X 1072 X 1072 X 1072 X 1072 al., 2009)
Viscosidad 2.864 3.196 3.44 3.806 (Papadikis et
ug[Pa 5]
Dinamica x 1075 x 107° x 107° x 107° al., 2009)
Ndmero
Prg 0.708 0.714 0.723 0.733
Prandtl

Para realizar el modelo de particula Unica se definen con anterioridad las variables de
entrada y de salida mostradas en la Tabla 4.
Tabla 4. Variables de entrada y salida para el modelo de particula Unica
Variables de Entrada Variables de Salida

Temperatura del gas Tasa de calentamiento

Porcentaje en peso de celulosa
Concentracion de celulosa | activa char, productos y

levoglucosan

Coeficientes de conveccion y
Diametro de particula
radiacion




2. CFD Reactor de lecho fluidizado

Para la simulacion CFD del reactor, se tomaron en cuenta las propiedades de las
particulas de la cama de particulas de vidrio, las propiedades del gas (Tabla 4), y las

propiedades de las particulas de celulosa Tabla 2. En la Tabla 4, se muestran las propiedades

termo fisicas de las particulas de vidrio.

Tabla 5. Propiedades de las particulas de la cama (glass beads)

Propiedad

Simbologia

Fuente Bibliografica

(Sakatani & Ogawa,

Densidad pplkg/m?] 2490
2012)
Calor Especifico CpplJ/kg - K] 2.3x 103
Conductividad
kp[W/m-K] | 24.26 x 1072
Térmica
Diametro Promedio dp[m] 212 x107*
(Sakatani & Ogawa,
Porosidad ¢ 0.42
2012)
Esfericidad U} 0.78

Adicionalmente se necesitan las dimensiones utilizadas para el disefio del reactor que

se plantea simular en este estudio, todas éstas se presentan en la Tabla 5.

Tabla 6. Dimensiones y propiedades del reactor de lecho fluidizado

Propiedad

Simbologia

Altura Total




Altura Cama Hg[m] 0.20
Diametro dr[m] 5.08 x 1072
Altura Alimentacién
Hgy[m] 0.12
Biomasa
Temperatura Gas T [K] 773
Velocidad Ingreso Gas Ug[m/s] 0.7
Flujo Masico Celulosa M[kg/m3] 0.500

24
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RESULTADOS Y DISCUSION

Modelo de particula tUnica

Se realizdé un modelo de particula de celulosa Unica para analizar la transferencia de
calor en la misma al ser sometida a un flujo de gas a alta temperatura, ademas, se estudié la
descomposicién de la particula en celulosa activa, carbdn, levoglucosan (LVG) y otros
productos. A partir de estos resultados se predijo la cantidad de LVG y char a obtener en la
simulacién CFD del reactor de lecho fluidizado

Principalmente se compararon los resultados de calentamiento, tasa de
calentamiento, y descomposiciéon quimica para distintos didmetros de particula. Los
didmetros estudiados fueron 0.15mm, 0.25mm, 0.50mm, 0.75mm, y 1.0mm. En la Figura 2
se exhibe la gréfica de calentamiento de la particula y cémo ésta pasa de temperatura
ambiente de 25°C (293.15 K) hasta la temperatura del horno de 500°C (773.15 K). Conforme
se aumenta el tamafio de la particula, ésta requiere mas tiempo de residencia en el reactor
para alcanzar la temperatura deseada, lo que significa que la tasa de calentamiento a mayor

didmetro es menor.
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Calentamiento de una particula con distintos
didametros a 773K

0.15mm 0.25mm 0.5mm 0.75mm Imm

875

775

675

575

475

Temperatura [K]

375

275
0 5 10 15 20 25 30 35 40

Tiempo [s]
Figura 2. Calentamiento del centro de una particula de celulosa con distintos diametros a
una temperatura del reactor de 773K (500°C). A menor tamafio de particula mas rapido se

alcanza la temperatura deseada.

A partir de la Figura 2, para cada diametro, se calcula la tasa de calentamiento,
mostrada en la Figura 3. Estos resultados confirman lo observado en la anterior figura.
Mientras mas grande sea el didmetro mas tiempo necesita la particula para alcanzar los
773K del reactor. Ademas, esta tasa influenci6 en los productos obtenidos por la

descomposicion de la celulosa.
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Tasa de calentamiento en funcidn del didmetro de
la particula a 773K

1400

— 1.209
< 1200
2 1000
[
S 800
5 483
5 600
S 400
153
o 200 73 48
-r?; 0 - || —
3 0.15 0.25 0.50 0.75 1.00

Diametro [mm]

Figura 3. Tasa de calentamiento en funcidon del diametro de la particula de celulosa a una
temperatura del reactor de 773K (500°C). Un menor tamafio de particula reside en una tasa

de calentamiento mas alta.

Adicionalmente, en la Figura 4 se presenta la variacion de los coeficientes de
transferencia de calor por conveccién y radiacién en funcién de los distintos didmetros
estudiados. Se nota cédmo el coeficiente de conveccién aumenta conforme disminuye el
diametro lo cual influye directamente en la tasa de calentamiento de la particula, mientras

que el coeficiente por radiacidon es constante debido a que solo depende de la temperatura.
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Coeficientes de transferencia de calor en funcidn
del didmetro de la particula a 773K

hconv M hrad

1400
1200 goiw
X' 1000
S oo 1.119 a1
£ B
600
2 713 81
= 400 — 81 81
200 346 B
235 257
0
0.15 0.25 0.50 0.75 1.00

Diametro [mm)]

Figura 4. Coeficientes de transferencia de calor en funcién de los distintos didmetros de la
particula a una temperatura de 500°C (773K). El mecanismo de transferencia de calor mas
importante es la conveccion, los efectos de la radiacidn son minimos en particulas pequefias

y va ganando importancia conforme éstas aumentan su tamafo.

La Figura 5 presenta los resultados correspondientes a la descomposicidn de celulosa
cuando la particula estudiada tiene los distintos didmetros previamente mencionados. Con
un didmetro 0.15mm (Figura 5.a.), la aparicién de levoglucosan (LVG) ocurre
aproximadamente a los 0.5s y su porcentaje en peso es un poco mayor a 60wt% (Proano-
Aviles, 2017); mientras que la cantidad de residuo sdélido, biochar, es menor a 2wt%, vy los
wt% de cada especie se estabilizan a los 2s. Para el diametro de 0.25mm (Figura 5.b.), el LVG
alcanza un 65wt% vy el char sigue siendo menor al 2wt%, con un tiempo de estabilizacién de
3s. Por otro lado, en la Figura 5.c.), cuando se estudid la particula con un didmetro de
0.50mm el tiempo de residencia en el reactor debid ser aproximadamente 10s para poder
llegar a la estabilizacion de los productos, con un porcentaje en peso de levoglucosan y char

de 74 y 2 respectivamente. En el caso de la particula con diametro de 0.75mm, Figura 5.d., el
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porcentaje en peso de LVG fue de 80wt% aproximadamente, y el de char mayor a 2wt%, con
un tiempo de estabilizacion de 15s. Por ultimo, la residencia de la particula mas grande
(Imm de didmetro) fue de 20s hasta la estabilizacion de las distintas especias. En la Figura
5.e. se observa que el LVG alcanza un 80wt% vy el char 2.4wt%. Si bien con particulas mas
grandes el porcentaje en peso de levoglucosan es mayor, por facilidad del modelo no se
incluyd la ecuacion de descomposicion de esta especie, la cual haria que el levoglucosan
disminuyese mientras mas tiempo sea expuesto a la temperatura del horno, al
descomponerse en la fase gaseosa, lo cual no ocurriria en alto porcentaje con la particula de

0.15mm ya que su descomposicion es la mas rdpida de las cinco analizadas.

a .,
) Descomposicion de celulosa (d=0.15mm)
Celulosa Celulosa Activa Char Productos LVG
100
80
0 60
> 40
20
0
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3
Tiempo [s]
b) .
Descomposicion de celulosa (d=0.25mm)
Celulosa Celulosa Activa Char Prod LVG
100
80
o 60
S
> 40
20
0
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3

Tiempo [s]



d)

e)

Descomposicion de celulosa (d=0.50mm)

----- Celulosa Celulosa Activa Char Productos LVG
100
g 80
o
3 60
o
g 40
5
~ 20
0
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Descomposicion de celulosa (d=0.75mm)
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X
=
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Descomposicion de celulosa (d=1mm)
----- Celulosa Celulosa Activa Char Productos LVG
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80
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>
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40

20
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30



31

Figura 5. Descomposicion de una particula de celulosa con didmetro 0.15mm a una
temperatura del reactor de 773K. a) d=0.15mm. b) d=0.25mm. c¢) d=0.50mm. d) d=0.75mm.
e) d=1.00mm.

a) El rendimiento de LVG con un didmetro de 0.15mm de particula es el esperado de 60wt%,
las reacciones se estabilizan alrededor de los 2s. b) El rendimiento de LVG con un didmetro
de 0.25mm de particula es mayor a 60wt%, las reacciones se estabilizan alrededor de los 3s.
c) El rendimiento de LVG con un didmetro de 0.50mm de particula es casi 80wt%, las
reacciones se estabilizan alrededor de los 8s. d) El rendimiento de LVG con un diametro de
0.75mm de particula es casi 80wt%, las reacciones se estabilizan alrededor de los 15s. e) El
rendimiento de LVG con un didmetro de 1.00mm de particula es casi 80wt%, las reacciones

se estabilizan alrededor de los 17s.

La Figura 6 presenta una comparacion de formacion de LVG a través del tiempo para
los distintos diametros de particulas de celulosa estudiados. En esta figura se aprecia lo
mencionado previamente acerca del porcentaje en peso de levoglucosan en los distintos
diametros. Ademas, muestra que en las particulas de 0.75mm y 1Imm de didmetro el LVG
surge de la descomposicion de celulosa después de los 5s, esto se debe a la tasa de
calentamiento que es menor para estas particulas. Mientras que para la particula de
0.15mm, cuya tasa de calentamiento es la mas alta (1209 K/s), el LVG esta presente de
forma casi inmediata. Se observa el mismo fendmeno en la Figura 7, donde se analiza la
formacién de carbon para las distintas particulas, obteniendo como resultado mayor
cantidad de carbdén en particulas mas grandes a pesar de que la formacidn de éste toma mds

tiempo que en las particulas pequeiias.
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wt% de LVG con distintos didmetros de particula
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Figura 6. Comparacion de levoglucosan producido con distintos didmetros de particula a
773K temperatura del reactor. A mayor diametro de particula y por lo tanto menor tasa de

calentamiento hay un mayor rendimiento del compuesto.

wt% de char con distintos didmetros de particula

0.15mm 0.25mm 0.5mm 0.75mm Imm
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Figura 7. Comparacién de biochar producido con distintos didmetros de particula a 773K
temperatura del reactor. A mayor diametro de particula y por lo tanto menor tasa de

calentamiento existe una mayor concentracién de char al concluir la descomposicion.
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Con los resultados anteriores se determind que el tamaiio de particula de celulosa a
utilizar en el modelo CFD seria de 0.15mm ya que su tasa de calentamiento y su coeficiente
de transferencia de calor son los mas altos. A partir de este didmetro se estudié la
descomposicién de celulosa a distintas temperaturas del horno (300°C, 400°C y 700°C),
comparando estos resultados con los obtenidos previamente cuando la temperatura del

horno fue de 500°C (773K) y el tamafio de particula fue de 0.15mm de didmetro (Figura 8).

Calentamiento de una particula de 0.15mm a distintas
temperaturas de reactor

—873K 773K 673K 573K

950
850
750
650
550
450
350
250

Temperatura [K]

0 0,5 1 1,5 2 2,5 3

Tiempo [s]
Figura 8. Calentamiento de la particula seleccionada de 0.15mm a distintas temperaturas del
reactor. Al calentar una particula de mismo tamafio a distintas temperaturas, ésta llega a la

temperatura deseada en todos los casos en aproximadamente 1.5s.

A partir de la grafica de calentamiento a distintas temperaturas se determind la tasa
de calentamiento para los distintos casos, la cual se observa en la Figura 9. Al estudiarse un
mismo diametro de particula a distintas temperaturas se obtiene que la tasa de

calentamiento aumenta linealmente, y es menor a temperaturas mas bajas.
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Tasa de calentamiento de una particula de 0.15mm
de didmetro a distintas temperaturas del reactor

__ 1600 1.456
< 1400 1.209
o 1200 1.059
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& 1000 279
E 800
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T 200
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'_
573 673 773 873

Temperatura [K]

Figura 9. Tasa de calentamiento de una particula de 0.15mm de didmetro a distintas

temperaturas del reactor.

Tabla 7. Tiempo de estabilizacidén de reacciones para una particula de 0.15mm a distintas

temperaturas del reactor.

Temperatura [K] Tiempo [s]

573 20000
673 60
773 1.75
873 0.75

En la siguiente figura, Figura 10, se tienen los coeficientes de conveccidn y radiacidon
para la particula a distintas temperaturas. Se observa que el mayor efecto es generado por la
transferencia de calor por conveccién, mientras que el efecto de la radiacién es minimo. Si
bien, el diametro de la particula es constante, el coeficiente de conveccién varia ya que no

solo depende del didmetro sino de las propiedades del gas las cuales son distintas en las
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temperaturas estudiadas. En este estudio, a diferencia del anterior con didmetros variables,

el coeficiente de radiacidn no es constante ya que las temperaturas varian.

Coeficientes de transferencia de calor a distintas
temperaturas del reactor (d=0.15mm)

B hconv M hrad
1300

81
54
1040 34
780
520
260
0
573 673 773 873

Temperatura [K]

h [W/m”2 K]

Figura 10. Coeficientes de transferencia de calor en funcién de las distintas temperaturas del
reactor con un didmetro de particula de 0.15mm. El mecanismo de transferencia de calor

mas importante es la conveccion.

Al igual que el estudio de descomposicion de celulosa a distintos didmetros vy
temperatura constante, se realizo el analisis de formacion de compuestos de celulosa con el
didmetro de 0.15mm previamente seleccionado cuando se la somete a distintas
temperaturas del reactor. En la Figura 11.a. se aprecia la gréfica de descomposicién de
celulosa cuando la temperatura fue de 300°C o 573K. Lo mas significativo de esta figura es el
tiempo que toma a la particula estabilizar sus productos. A pesar de que la cantidad de LVG
es considerablemente elevada, no es recomendable que el tiempo de residencia sea tan alto
en un lecho fluidizado ya que su objetivo es descomponer la biomasa rapidamente vy los
tiempo de residencia elevados provocarian la descomposicién de LVG en su fase gaseosa.

Cuando se estudio la particula a una temperatura de 400°C (673K), Figura 11.b., se obtuvo
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un porcentaje en peso de LVG mayor al 80%, sin embargo, el tiempo de residencia sigue
siendo mayor que cuando la temperatura es de 500°C. La Figura 11.c. corresponde a la
descomposicion de celulosa a una temperatura de 500°C donde el rendimiento de LVG es
levemente mayor al 60wt%. Por ultimo, en la Figura 11.d., se muestra la obtencién de
productos por descomposicién de celulosa a una temperatura de 600°C (873K). Si bien en
este caso el tiempo de aparicidon de todos los productos es menor que en cualquier otro
estudio, el porcentaje en peso de levoglucosan es el menor de todos y no llega a ser ni

50wt%.

Descomposicion de celulosa a 300°C (d=0.15mm)
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C ., °
) Descomposicion de celulosa a 500°C (d=0.15mm)
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Figura 11. Descomposicion de una particula de celulosa con didmetro 0.15mm a distintas
temperaturas del reactor. a) T=573K (300°C). b) T=673K (400°C). c) T=773K (500°C). d)
T=873K (600°C).

a) A una temperatura de 573K hay un alto rendimiento de levoglucosan pero con un tiempo
de estabilizacion de 20000s o 5 horas 30 minutos. b) A una temperatura de 673K hay un alto
rendimiento de levoglucosan cuando existe un tiempo de residencia de la particula de 60s. c)
A una temperatura de 773K el rendimiento de LVG a es el esperado de 60wt%, las reacciones
se estabilizan alrededor de los 2s. d) A una temperatura de 873K hay un menor rendimiento

de LVG al esperado con una estabilizacion de reacciones a los 0.75s.
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Para comparar de mejor manera los resultados para cada temperatura estudiada, se
realizdé una grafica de barras presentada en la Figura 12. Se observa el porcentaje en peso
final para dos productos principalmente: levoglucosan y char. Esta figura resume lo
anteriormente mencionado sobre la cantidad de levoglucosan formado para cada caso. Por
otro lado, se evidencia que a temperaturas menores existe mayor formacién de biochar

debido al tiempo que pasa la particula sometida a las distintas temperaturas.

wt% final de LVG y char a distintas temperaturas del
reactor (d=0.15mm)

HLVG mChar
90 81,09 86,04
75 62,15
- 60 45,89
S 45
S
30 17,85
15 3,40 1,22 0,88
O . —
573 673 773 873

Temperatura [K]

Figura 12. Comparacion de wt% final de LVG y Char con un didmetro de particula de 0.15mm
a distintas temperaturas del reactor.
A menor temperatura hay un mayor rendimiento de LVG, ademas se observa un pico de
produccién en los 400°C (673K) el cual se da por la cinética quimica. En el caso del biochar, a

mayor temperatura, menor concentracién se obtiene.

Una vez realizados los dos casos de modelo de particula Unica, es decir, diametro
variable con temperatura constante, y temperatura variable con didmetro constante; y de
estudiar cada resultado obtenido se confirma que el didmetro de particula de celulosa a

utilizar en el reactor es de 0.15mm, y que la temperatura adecuada del reactor es de 500°C
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ya que para estos parametros la tasa de calentamiento es alta que es lo que se espera en un
reactor de lecho fluidizado y el rendimiento de levoglucosan es del 60wt%.

Adicionalmente, se estudid la degradacidon de levoglucosan en los dos casos mas
criticos analizados anteriormente, es decir, cuando el rendimiento de la reaccion fue el
mayor tanto para el diametro de particula variable como para la temperatura variable. Para
esto se considerd una energia de activacion de 110[Kk]/mol] y un factor preexponencial de
4.50 x 10°[1/s] (Proano-Aviles, 2017) pertenecientes al modelo de Font. Los dos casos
criticos fueron el tamano de particula de 1mm a 500°C y temperatura de 400°C con un
didametro de 0.15mm. En la Figura 13, se muestra el rendimiento “ideal” de levoglucosan de
casi 80wt% y el rendimiento del compuesto cuando se afiade un término de degradacion del
mismo, el cual alcanza un pico de aproximadamente 65wt% alrededor de los 15s de
reaccion, pero inmediatamente comienza a degradarse sin estabilizarse a ningln porcentaje
en peso por lo que mientras mas tiempo de residencia exista, menor sera la concentraciéon
obtenida. Por otro lado, la Figura 14 compara la concentracion de LVG cuando una particula
de diametro 0.15mm es rodeada por un gas a 400°C. En esta figura se observa que el LVG sin
degradacion se acerca al 90wt%, pero al afiadirse la degradacion del compuesto, el LVG
tiene un pico ligeramente mayor a 60wt% pasados los 20s y de igual forma empieza a
disminuir su concentracidn con el paso del tiempo, pero a menor velocidad que en el

anterior caso.
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Comparacion de rendimiento de LVG con y sin

degradacion para una particula de 1mm a 500°C
LVG SIN Degradacion == = |VG CON Degradacion Degradacion

0 5 10 15 20 25

Tiempo [s]

Figura 13. Comparacién de rendimiento de LVG con y sin degradacién para una particula de
1mm a 500°C.

El término de degradacion del LVG influye en la cinética quimica ya que la concentracién no

llega a ser tan alta, el pico de rendimiento de LVG con degradacidn es de 65wt% alrededor

de los 15s y empieza a disminuirse con el paso del tiempo.

Comparacion de rendimiento de LVG con y sin

degradacion para una particula de 0.15mm a 400°C
LVG SIN Degradacion == = LVG CON Degradacion Degradacion

0 20 40 60 80 100

Tiempo [s]

Figura 14. Comparacion de rendimiento de LVG con y sin degradacién para una particula de

0.15mm a 400°C.
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El término de degradacién del LVG influye en la cinética quimica ya que la concentracién no
llega a ser tan alta, el pico de rendimiento de LVG con degradacidon es de 63wt% alrededor

de los 25s y empieza a disminuirse con el paso del tiempo.

CFD Reactor de Lecho Fluidizado

La simulacién del reactor de lecho fluidizado se realizé con los datos de las Tablas 5y
6, y con el didmetro de particula determinado mediante el SPM. Se generaron dos estudios:
uno en estado transitorio y otro en estado estable, lo cual permitié reducir el tiempo de
simulacidn para obtener resultados.

1. Estudio Transitorio

El estudio en estado transitorio de la simulacién del reactor de lecho fluidizado se
realizé por un periodo de 60s y permitié analizar la tasa de calentamiento de las particulas
de celulosa que se inyectan al reactor al igual que la evoluciéon de concentraciones dentro
del mismo.

Para comparar con los resultados obtenidos en el modelo de particula Unica para la
tasa de calentamiento, se tomaron aleatoriamente cinco distintos puntos del lecho
fluidizado y se obtuvieron las graficas (Figura 15) de temperatura para la celulosa ubicadas
en los mismos. En la Figura 15 se observa como evoluciona la temperatura del sistema de
particulas ubicadas en estos puntos.se observa cdmo evoluciona la temperatura del sistema

de particulas ubicadas en estos puntos.
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Calentamiento de particulas en distintos puntos del
reactor
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Figura 15. Calentamiento de particulas de celulosa en distintos puntos del reactor.

A los 5 puntos, tomados aleatoriamente, les toma alrededor de 1 segundo alcanzar la

temperatura deseada de 773K (500°C).

Mediante la Figura 15, se calculé la tasa de calentamiento para estos puntos y se

obtuvo un promedio, mostrado en la Tabla 8.

Tabla 8. Tasa de calentamiento promedio

‘ylem]  z[cm] | HR[K/s]
1 0 0 8 954.37
2 0 0 4 1011.64
3 0.5 0 10 904.76
4 0 0 2 1159.33
5 0 1 12 888.19
Promedio 983.66
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Para estudiar la descomposicion de celulosa en el reactor se tomaron distintos datos:
a lo largo de la linea media del reactor, a lo largo de la cama de reaccién, y en distintos
puntos aleatorios del mismo.

Para observar la evolucién de especies en el reactor, se trazé una linea a lo largo de Ia
mitad de éste. En la Figura 16.a., se muestra la concentracion de todas las especies (celulosa,
celulosa activa, char, productos y LVG) a lo largo de la linea media de reactor luego de 8s de
simulacién. La concentracion de celulosa es la mayor por debajo de la linea de ingreso de
celulosa, aunque no es equivalente al 100% de concentracion que ingresa por el sistema de
alimentacion; las otras especies presentes al momento de este estudio son celulosa activa,
char, y los otros productos provenientes de la descomposicidon de celulosa. En el caso del
levoglucosan, su concentracidn es nula en todos los puntos de la linea media. En la Figura
16.b., se tiene la concentracién de las especies a los 30s de simulacidon; se observa un pico de
concentracion de levoglucosan aproximadamente a los 10cm de altura, 2cm por debajo de la
linea de alimentacion de biomasa, sin embargo, esta concentraciéon no es constante a lo
largo del reactor y es cero a una altura de 30cm por lo que no se ha alcanzado el estado
estable. Al realizar el estudio 30s después, es decir, a los 60s, se observa que existe mayor
concentracion de LVG a lo largo del reactor desde los 10cm hasta los 60cm de altura, esto se
observa en la Figura 16.c.. Estos resultados dan a entrever que tanto la celulosa como la
celulosa activa se descomponen a mayor tasa en el punto de alimentacién, el cual no es

atravesado por la linea media analizada en estos casos.
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C) Concentracién a lo largo de la linea media del reactor (t=60s)

65001

—&- Celulosa
6000 £ Celulosa Activa |
5500} —— Char

Productos
5000

45001
40001
35001
30001
25001
20001
15001
1000

5001

—LVG
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-500
-1000|
-1500k

% ety '
Figura 16. Concentracién de especies a lo largo de la linea media del reactor luego de 8s de
iniciada la simulacidn. a) Concentracidn en t=8s. b) Concentracidn en t=30s. c) Concentracion
en t=60s.

a) Mayor concentracién de celulosa. b) Pico de concentracién de LVG por debajo de la linea

de alimentacién de celulosa, no existe estabilizacidon de concentracion. c) Mayor

concentracion de LVG en el reactor hasta una altura de 60cm.

Para observar en qué parte del reactor existia mayor concentracién de celulosa se
trazé una linea transversal a dos distintas alturas como se observa en la Figura 17. En la
Figura 18 a y b se muestra la concentracion de especies en la linea transversal a una altura
de 10cm en 30 y 60s respectivamente. Tanto en la Figura 18.a. como 18.b. la concentracidn
de celulosa y celulosa activa es mayor en el extremo derecho del reactor, extremo donde se
encuentra la alimentacién de celulosa. En el caso del char, al ser el compuesto con menor

concentracion debido a la cinética quimica, es constante a lo largo de la linea transversal
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estudiada. Para el levoglucosan y los gases obtenidos de la descomposiciéon de celulosa

activa hay mayor concentracion desde el punto medio hasta el punto del extremo derecho.

\)\

-0.02

Figura 17. Lineas transversales trazadas en el reactor a una altura de 5cm y 10cm

respectivamente

En las Figura 19 a y b, se observa la concentracién de especies en una linea
transversal a una altura de 20cm. La concentracién maxima de celulosa en el extremo
derecho es menor a la mostrada en las Figura 19 a y b, sin embargo, el valor maximo sigue
siendo en este extremo y nula en casi todos los puntos de la linea. La evolucién de

concentracion de LVG en 30s (Figura 19.a.) y 60s (Figura 19.b.) muestra que el compuesto se
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produce mayormente al lado derecho del reactor, pero aumenta su concentracién
gradualmente en la parte izquierda del mismo al transcurrir mds tiempo de estudio. A partir
de las Figuras 18 y 19 se tiene que la celulosa se descompone a mayor tasa cerca del punto

de alimentacién en el extremo derecho, al igual que la celulosa activa.

a) Concentracion a lo largo de una linea transversal en z=10[cm] (t=30s) e
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Figura 18. Concentracién de especies a lo largo de una linea transversal en la cama de

reaccion a una altura de 10[cm]. a) Concentracién en t=30s. b) Concentracion en t=60s.
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Pico de concentracidon de celulosa en el extremo derecho del reactor. LVG y productos de

descomposicion de celulosa activa, presentes en mayor concentracion a lo largo de la linea

transversal, pero en el extremo izquierdo la concentracidn es casi nula. Se infiere que la
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celulosa se descompone mayormente al ingresar al reactor.
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b) Concentracién a lo largo de una linea transversal en z=20[cm] (t=60s)
6000 | — Celulosa

— Celulosa Activa
5500 | — Char

Prod
50001 | yg

4500r J
40001 J
35001 1
3000 1

25001 1

Concentration (mol/m?)

2000+ 1
15001 1
1000+ 1

500 1

-0.02 -0.01 0 0.01 0.02
Radio del reactor [m]

Figura 19. Concentracién de especies a lo largo de una linea media transversal en la cama de
reaccion a una altura de 20[cm]. a) Concentracion en t=30s. b) Concentracion en t=60s.
Pico de concentracion de celulosa en el extremo derecho del reactor. LVG y productos de
descomposicion de celulosa activa, presentes en mayor concentracidn hacia la derecha de la
linea transversal. Se infiere que la celulosa se descompone mayormente al ingresar al

reactor y los compuestos van subiendo lentamente por el reactor.

Para complementar lo observado en las Figuras 16, 18 y 19, se realizd un grafico de
superficie del plano medio del reactor a distintos tiempos los cuales se muestran en la Figura
20, todos basados en la concentracion de levoglucosan. La Figura 20.a. muestra la
concentracion de LVG a los 8s, se observa que la cantidad de compuesto es minima vy
concentrada sobre una seccidon debajo de la alimentacién de celulosa. En la Figura 20.b. el
plano medio presenta la concentracion del compuesto a los 30s del estudio en estado

transitorio, existe mayor cantidad de compuesto alrededor de la entrada de celulosa, sin
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embargo, se observa que la concentracion es negativa en todo el extremo izquierdo del
plano. Por ultimo, se graficd la concentracién de levoglucosan al final del estado transitorio,
es decir, a los 60s, se observa claramente que esta especie estd en mayo concentracion en el

extremo derecho del reactor, ademas ha alcanzado una altura mayor que en la Figuras 20 ay

b.
a) Concentracién de LVG en el reactor (t=8s) b) Concentracién de LVG en el reactor (t=30s) '
1t 4 x10° 1+ 4 x10°
6
6
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0.8f 1 5 0.8¢ 1 5
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4
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C) Concentracién de LVG en el reactor (t=60s) e
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Figura 20. Evolucién de LVG en el plano medio del reactor. a) Concentracién de LVG en t=8s.
b) Concentracién de LVG en t=30s. c) Concentracién de LVG en t=60s.
A mayor tiempo de estudio, mas concentracion de LVG existe en el reactor, sin embargo, en
los tres casos se observa que la concentracidon es mayor hacia el extremo derecho del
reactor. Ademads, el compuesto sube lentamente por el reactor aumentando asi su

concentracion.

Por ultimo, a partir del estudio en estado transitorio, se calculd la concentracion de
especies en 5 puntos de la cama de reaccién una vez concluidos los 60s de simulacién y se
obtuvo la concentracién promedio de estas. La Figura 21 muestra el valor promedio para las
especies estudiadas. El LVG es el compuesto presente en mayor cantidad con un porcentaje
de 56.58wt%, el cual no llega a ser el esperado en este estudio, no obstante, se sabe que, al
momento de concluir el estudio en estado transitorio, la celulosa sigue ingresando al reactor

y ésta no se ha descompuesto totalmente.
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Promedio de concentraciones en distintos puntos del
reactor en estado estable en t=60s
60 56,58

42,44

0,00 0,00 0,98
0 —
Celulosa  Celulosa Activa Char Prod LVG
Especies
Figura 21. Concentracién promedio de celulosa, celulosa active, char, productos de

descomposicidn de celulosa, y levoglucosan una vez culminado el estudio en estado

transitorio (t=60s).



53

2. Estudio estado estable

El estudio en estado estable del reactor es un complemento al estado transitorio.
Este estudio permite obtener resultados cuando todo el sistema se ha estabilizado y por lo
tanto la concentracion de las especies no varia de un tiempo a otro. Se realizo el estudio en
estado estable debido a que el estudio en estado transitorio requiere de un alto tiempo de
procesamiento para obtener los resultados.

El principal objetivo del estudio en estado estable es obtener la concentracion final
de celulosa activa, char, otros productos y LVG, dentro del reactor cuando toda la celulosa se
ha descompuesto, para esto, se analizaron los mismos puntos al final del estudio en estado
estable y se graficd la concentracion de las especies mostradas en la Figura 21. La
concentraciéon de LVG en este caso es la esperada en este estudio, y ha aumentado en

comparacion con la obtenida una vez realizado el estudio transitorio (Figura 21).

Promedio de concentraciones en distintos puntos
del reactor en estado estable
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50
© 40 37,0
2 30

20

10 0,0 0,0 1,5

0 R
Celulosa Celulosa Char Productos LVG
Activa
Especie

Figura 22. Concentracién promedio de celulosa, celulosa active, char, productos de

descomposicion de celulosa, y levoglucosan una vez culminado el estudio en estado estable.
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Comparacion de resultados entre modelo de particula tinica y simulacion CFD del
reactor

Para comparar los resultados obtenidos de los dos estudios realizados, modelo de
particula Unica (SPM) y simulacidon CFD del reactor de lecho fluidizado (CFD), es importante
diferenciar los parametros utilizados para cada estudio debido a que estos influyen en la
solucién obtenida. En la Tabla 10, se muestran los pardmetros mds importantes utilizados en
cada estudio. En el modelo de particula Unica era necesario analizar la descomposicién de
celulosa y la tasa de calentamiento a lo largo del radio de la particula, por lo que se lo realizé
en 1D; adicionalmente el mallado utilizado fue uno fino ya que el tiempo de andlisis no tenia
mayor variacién entre un mallado fino y uno normal. Por otro lado, para resolver el modelo
se utilizé el solucionador (“solver”) directo MUMPS para la tolerancia al error se dejé el valor
predeterminado del programa que era de 0.1, de igual forma, el paso de tiempo fue el
predeterminado de 0.1s. En el caso de la simulacidon CFD del reactor, se la realizé en 3D para
tener una mejor solucion de los mddulos utilizados y observar de mejor manera la evolucién
del sistema; el mallado utilizado fue un mallado normal, en comparaciéon con un mallado
grueso, éste daba mejores resultados en lo que respecta a las concentraciones de especies,
pero frente a un mallado fino los resultados tenian error a pesar del tiempo de estudio era
menor que fue el factor influyente para seleccionar este mallado. Al utilizarse distintos
maodulos, el programa automaticamente define tres solucionadores, dos directos (MUMPS y
PARDISO) y uno iterativo (GMRES), para una geometria relativamente grande, como es el
caso del reactor, es mejor utilizar un solucionador iterativo que reduzca la memoria
utilizada. Para disminuir el tiempo de procesamiento se tuvo que aumentar la tolerancia al

error a 1 junto con el paso de tiempo que fue de 1 segundo.
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Tabla 9. Comparacion de pardmetros utilizados para el modelo de particula Unicay la

simulacion CFD del reactor de lecho fluidizado

Parametro SPM CFD

Dimension 1 3

Mallado Fino Normal

Directo | Directo (MUMPS y PARDISO)
Solucionador

(MUMPS) Iterativo (GMRES)
Tolerancia 0.1 1
Paso de tiempo [1/s] 0.1 1

Los resultados del modelo de particula Unica son considerados ideales, tanto para la
descomposicion de celulosa y produccion de levoglucosan, como para la tasa de
calentamiento; los resultados de este estudio son comparados con los de la simulacién CFD.
En la Tabla 11, se muestran los resultados de ambos estudios. En lo que respecta a la tasa de
calentamiento, para el modelo CFD se tomo el valor mas alto para una particula de la Tabla 8
equivalente a 1159.33[K/s], en el caso del CFD la tasa de calentamiento obtenida fue de
1209[K/s], por lo que la variacién entre el modelo de particula Unica y la simulacién CFD fue
de 4.11%. Para el rendimiento de LVG se tomaron los valores tanto para el estado
transitorio como para el estado estable que fueron 56.58% y 61.40% respectivamente; el
rendimiento de LVG para el SPM fue de 62.15%, por lo que el porcentaje de variacidn entre
el SPM vy el CFD en estado transitorio fue de 9.01%, y entre el SPM y el CFD en estado
estable 1.21%. Se esperaria que los resultados para los dos estudios fuesen los mismos, sin

embargo, los pardmetros utilizados en ambos casos influyeron en los resultados obtenidos,
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ademas, en el caso de la simulacidon CFD se tenia una geometria completa en conjunto con el

estudio de un sistema de particulas de celulosa.

Tabla 10. Comparacion de resultados entre el modelo de particula Unica y la simulacion CFD

Resultado

Tasa de calentamiento

[K/S]

del reactor

SPM CFD Transitorio CFD Estable

1209

1159.33

Rendimiento LVG [%]

62.15

56.58

61.4
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CONCLUSIONES

La simulacién de un reactor de lecho fluidizado para la pirdlisis de biomasa realizada
a lo largo de este estudio permitié estudiar los fendmenos de descomposicion de celulosa
que no se pueden analizar experimentalmente debido a la dificultad que presenta colocar
sensores dentro del reactor. El presente estudio constd de dos partes: modelo de particula
Unica y simulacién CFD, las cuales se complementan entre si y permitieron obtener los
resultados esperados.

El modelo de particula Unica fue una aproximacién de los resultados que debieron
obtenerse en la simulacion CFD del reactor. A partir de este modelo se determiné que la
particula ideal a utilizar en el reactor debia tener un didmetro de 0.15mm ya que tenia la
tasa de calentamiento mas alta, lo cual concordaba con los principios de un reactor de lecho
fluidizado. Ademads, se concluyé que el porcentaje en peso de levoglucosan para esta
particula sometida a una temperatura de 500°C estaba alrededor de 60wt%, el cual debia ser
el valor esperado de acuerdo con distintos articulos cientificos estudiados, en los cuales se
observa que a pesar de que el rendimiento tedrico del LVG en la descomposicidn de celulosa
deberia ser 100wt%, el rendimiento real es menor al 70%.

Con los resultados obtenidos en el modelo de particula Unica, se realizé la simulacién
del reactor de lecho fluidizado, y se dividié este estudio en dos sub-estudios. El primer
estudio consistié en el analisis en estado transitorio del reactor a partir del cual se obtuvo la
tasa de calentamiento promedio de las particulas y se obtuvo un valor de 1087.73K/s, con un

porcentaje de error del 10% con respecto a la tasa de calentamiento obtenida en el SPM.
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Mediante el andlisis CFD del reactor, se observd la evolucion de los compuestos
cuando estos ingresan al reactor de lecho fluidizado. Utilizando los pardmetros
determinados en el modelo de particula Unica se obtuvo que el rendimiento de levoglucosan
en un reactor con las caracteristicas de 1m de alto y 5cm de didmetro era de 60wt%
aproximadamente, que era el rendimiento esperado en este proyecto. Los resultados
obtenidos en este estudio posteriormente seran comprobados experimentalmente con el
reactor escala de laboratorio construido para la carrera de Ingenieria Mecanica en la
Universidad San Francisco de Quito.

Este proyecto permitié entender los fenémenos que suceden dentro de un reactor de
lecho fluidizado para la descomposicién de biomasa, como las tasas de calentamientos de
ésta ademas de su descomposicion una vez que entra en contacto con las particulas sdlidas.
Un reactor de lecho fluidizado permite la descomposicién rapida de celulosa, para obtener el
mayor rendimiento posible de los compuestos los cuales posteriormente son utilizados en

distintas industrias ademas de ser utilizados como sustitutos de las energias no renovables.
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