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Resumen

La creciente demanda energética, el agotamiento de las reservas de combustibles
foésiles y la amenaza de la irreversibilidad del cambio climdtico urgen a encontrar una
solucién al problema energético al que nos enfrentamos. Las energias renovables son
una prometedora alternativa como fuentes de energfas limpias y virtualmente inagota-
bles. Entre ellas, hay una que motiva este libro: la energia solar térmica. Esta tiene la
capacidad de poder reemplazar en su mayor parte a los combustibles fésiles en nume-
rosos procesos industriales.

Los tipos de procesos térmicos a los que pueden ser acopladas las plantas termo-
solares son muy diversos. Pero a pesar de las diferencias que existan entre ellos, los
principios y leyes fundamentales que los rigen son comunes. El foco de atencion de este
documento son los procesos que interrelacionan calor y trabajo con reacciones quimi-
cas y cambios de fase, también llamados procesos termoquimicos. El método de estudio
de este tipo de procesos es a través del modelado y simulacién de sistemas dindmicos,
una herramienta capaz de resolver problemas complejos. Precisamente, la contribucién
original de este trabajo pretende ser un avance en esta técnica aplicada a los procesos
termoquimicos que se dan en las instalaciones termosolares.

Para ello, primero se revisa la herramienta. Los conceptos bédsicos de modelado son
expuestos y se destaca la metodologia de modelado orientado a objetos como la mejor
opcidn para resolver sistemas complejos. A continuacion, se estudian los principales
problemas que se originan en la simulacién cuando se emplea este tipo de metodologia,
i.e. la particidn, los lazos algebraicos y las singularidades, y se analizan algunos algorit-
mos para su resolucién. Se presenta el lenguaje de modelado con el que se ha trabajado,
Modelica, y su entorno de simulacién, Dymola.

El siguiente paso es revisar la disciplina cientifica que se desea modelar. Se introdu-
ce la termodindmica quimica partiendo de los principios y leyes empiricas fundamenta-
les hasta llegar a los desarrollos matemdticos de los principales fendmenos que aqui se
tratan, i.e. las reacciones quimicas y los cambios de fase. Con ello, se consigue dar un
contexto fisico y matemdtico apropiado para poder comprender y mejorar los modelos
de este tipo de procesos.

El conocimiento adquirido con ambos estudios, herramienta y disciplina cientifica,
se pone en préctica en tres procesos de diferente naturaleza: la produccién de hidrégeno
con ciclos termoquimicos de ruptura del agua, la recuperacién de la energia por medio
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de una bomba de calor de tecnologia de absorcidn y la desalinizacién de agua salina
mediante la destilacién multiefecto. Los modelos de estos tres procesos, asociados con
plantas de energia solar térmica, estdn basados en tres instalaciones reales situadas en
CIEMAT-Plataforma Solar de Almeria. El objetivo de los trabajos de modelado y simu-
lacién para estos sistemas tiene una finalidad muy concreta: que permitan estudiar el
comportamiento de las instalaciones en diferentes escenarios y que puedan emplearse
para el disefio de sistemas de control avanzado que mejoren la operacién de las plantas.
Es por ello por lo que los modelos desarrollados deben cumplir con unos requisitos de
precision y esfuerzo computacional determinados.

En la planta de generacion de hidrégeno se analiza la dindmica de las reacciones
quimicas. Esta instalacién se basa en la ruptura de la molécula de agua mediante un
proceso termoquimico de dos pasos con dos reacciones, una de reduccién y otra de
oxidacion. Para que estas tengan lugar es necesaria una cantidad concreta de poten-
cia térmica, que en este caso, es proporcionada por un campo de heliostatos. Los otros
dos sistemas, la bomba de calor y la planta de destilacién multiefecto, han permitido
analizar la dindmica de los cambios de fase tanto de un fluido monocompuesto (eva-
poracién y condensacién) como de uno multicompuesto (absorcién y desorcién). El
primer sistema basa su tecnologia en la capacidad que tienen ciertos fluidos liquidos de
absorber-desorber vapor a diferentes temperaturas que las de evaporacion-condensacion
de ese vapor. Gracias a esta tecnologia se puede extraer calor de un foco frio y cederlo
a uno mas caliente. Su uso permite recuperar parte del calor perdido por determinados
procesos industriales, como por ejemplo la destilacion multiefecto. Esta, a su vez, basa
su tecnologia en una serie de procesos de evaporacion y condensacion que tienen lugar
en una secuencia decreciente de presiones y temperaturas. El acople a gran escala de es-
te tipo de tecnologia con plantas termosolares es una prometedora solucién en regiones
aridas costeras con altos niveles de insolacion.

Cada uno de estos ejemplos précticos ha sido tratado de la misma forma: primero
se hace una breve introduccién del proceso y se revisan los dltimos avances del estado
de la tecnologia, se describe la planta experimental en la que se basa, se presenta un
modelo orientado a objetos, modular y jerarquico del sistema y se finaliza analizando
las simulaciones con una calibracién y una validacién frente a datos experimentales.
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Capitulo 1

Presentacion

When you’re absolute beginners,
it’s a panoramic view

from her majesty Mount Zion
and the kingdom is for you.'

M. Ward
(Letra de M. Ward)

1.1. Motivaciones

Estamos rodeados de energia. Es una propiedad comiin de todos los sistemas fisicos.
Cualquier minimo cambio en ellos puede ser explicado como una transformacién de esta
propiedad. La conservacién de la energia es algo que hemos observado desde siempre, y
no nos extrafia que sea una consecuencia de la forma en la que vemos el universo’. Esta
conservacion es de una dimension universal. Sin embargo, la irreversibilidad de algunas
transformaciones de energia hace que localmente esta pueda ser percibida como un bien
intermedio. Ciertas formas de energia utiles, tras un proceso de cambio del estado fisico
de un sistema, se transforman en otras que ya no son Utiles para repetir el proceso.

Existe una vinculacion entre vida y energia. La supervivencia de cualquier organis-
mo implica un gasto energético. Transformamos ciertas formas de energia en otras, y
lo hacemos, de una forma continua e irreversible. Tenemos tan interiorizado este proce-
s0, que el ser humano ha sido capaz de exteriorizarlo para contribuir a su bienestar y a
su desarrollo de manera directa. El consumo de energia hace funcionar al mundo tal y
como lo conocemos.

Hasta ahora, el nivel de desarrollo de una sociedad se ha medido en funcién de la

Itrad.: Cuando sois totalmente principiantes, es una vista panordmica desde el majestuoso Monte Sién
y el reino es para vosotros.

2E] teorema de Noether, que liga las simetrias de la naturaleza con leyes de conservacién, explica
la conservacién de la energia como una consecuencia directa de que las ecuaciones de evolucién de los
sistemas fisicos son independientes respecto a una translacién en el tiempo.
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cantidad de energia per cédpita que ha sido capaz de consumir. Se consume mas que
nunca, y las previsiones son que este consumo vaya en aumento. De acuerdo con el
informe de la Agencia Internacional de la Energia (IEA, 2014), la demanda de energia
aumentard en un 37 % entre 2014 y 2040.

Pero, ;de donde procede toda esta energia? Desde que dimos nuestros primeros pa-
sos en la Tierra, el ser humano ha buscado incansablemente fuentes de energia para ase-
gurar su propia existencia. Las fuentes de energia son recursos naturales, y en algunos
casos, irremplazables. Una de las mayores revoluciones de la historia fue la introduc-
cién masiva de los combustibles fosiles como fuente energética en el mercado. El grado
de desarrollo que la sociedad ha dado en los ultimos dos siglos no puede entenderse sin
la quema de estos combustibles. Actualmente, acaparan entre el 76 y 87 % del mercado
energético (REN21, 2010; British Petroleum, 2014). Su accesibilidad, compacidad, fa-
cilidad de uso bajo demanda y sobre todo su precio son algunos de los motivos por los
que siguen siendo los reyes indiscutibles del mercado.

Dejando de lado el conflicto politico-social que plantean los combustibles fosiles
sobre la distribucién de la riqueza en el mundo, el hecho es que existen dos problemas
actualmente irresolubles relacionados con ellos. El primero, es que la quema de estos
combustibles estd alterando el entorno en el que vivimos, quizd de una forma irrever-
sible. La emisién masiva de gases de efecto invernadero al ambiente como residuos de
esta quema, estd cambiando la composicidn de la atmésfera. Estos gases necesarios para
la vida, y presentes en la Tierra desde siempre, son emitidos y reabsorbidos por los orga-
nismos vivos que la pueblan. Sin embargo, desde la irrupcién de esta fuente de energia,
la capacidad de reabsorcién de estos gases se ha visto desbordada y su acumulacién en
la atmoésfera esta provocando un rapido calentamiento de la Tierra. Ya en 1990 el Gru-
po Intergubernamental de Expertos sobre el Cambio Climético (IPCC, 1990), estimaba
que era necesaria una reduccion entre el 60 y 80% de las emisiones de CO,. Después
de numerosos congresos internacionales, los paises mas industrializados tomaron con-
ciencia del problema, y se establecié un marco legal para limitar las emisiones de gases
a niveles similares a los del afio 1990 para el 2010 (UNFCCC, 1998)°. Los objetivos
estratégicos de la Unién Europea para el afio 2020 referentes a este problema* son: redu-
cir las emisiones de gases de efecto invernadero un 20 % respecto a los niveles de 1990,
incrementar el porcentaje de las fuentes de energia renovables en el consumo final de
energia hasta un 20 % y mejorar la eficiencia energética un 20 % (European Commision,
2013).

El segundo problema de los combustibles fésiles es que son un bien escaso. Son
fuentes de energia procedentes de recursos naturales limitados. Dado que no podemos
generar nuevos, al consumirlos estamos mds cerca de agotarlos. Si cada vez demanda-
mos mds, y cada vez hay menos, parece una mera cuestion de tiempo llegar a un colapso.
Sin embargo, los tltimos cambios energéticos en la historia no se han producido por la
extincidén de la anterior fuente energética primaria, sino més bien, porque su extraccion

3Conocido como Protocolo de Kyoto.
4Conocidos como objetivo 20/20/20.
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era cada vez mds costosa hasta llegar al punto en el que el precio de la energia favorecia
a una nueva fuente. Pasé primero con la madera y el carbon, y mds tarde con el carbén
y el petréleo.

Ahora, el petréleo se agota. Si bien es cierto que atin no se sabe a ciencia cierta
cudndo se va a tocar techo”, sf que se espera que sea algo inminente® o incluso que esto
ya haya sucedido’. La mejora de la eficiencia energética permitira alargar el tiempo de
vida de los recursos, pero no impedird en ningtin caso que las reservas sigan disminu-
yendo. La busqueda de nuevas fuentes de energia que sean capaces de reemplazar a las
actuales es un objetivo prioritario para la humanidad.

Si hemos aprendido algo del pasado en esta constante busqueda, la palabra clave
para volver a ella ha de ser “sostenibilidad”. Debemos encontrar la forma de satisfacer
nuestras necesidades energéticas sin sacrificar la capacidad de las futuras generaciones
para que satisfagan las suyas propias. Y ademads, tenemos que hacerlo sin que nuestro
impacto en la Tierra suponga un peligro para nuestra propia supervivencia.

Las fuentes de energia renovables son una prometedora alternativa a los combusti-
bles fésiles. Retnen la cualidad de ser virtualmente inagotables, bien sea por la inmensa
cantidad de energia que contienen, o por su capacidad para regenerarse. El origen de la
energia en este tipo de fuentes es muy diverso, y pueden clasificarse en limpias y conta-
minantes. En el primer grupo se incluyen aquellas cuyo impacto ambiental es minimo,
e.g. edlica, solar, hidrulica, geotérmica, etc. El segundo grupo, de origen organico®,
emiten gases de efecto invernadero.

Las energias renovables no son nuevas para nosotros. Han sido un pilar importante
en el que se ha basado nuestro desarrollo desde tiempos remotos. ;Qué hubiera sido
de nosotros si no hubiéramos podido desplazarnos rapidamente aprovechando la fuerza
del viento (navegacidn a vela), o aprovechar la fuerza del agua para realizar tareas que
nosotros no podiamos hacer (molinos de agua) o incluso haber aprovechado el calor
del sol en nuestras construcciones y hacerlas mds habitables (eficiencia energética de
construcciones)? El reto que ahora se nos plantea es como reconvertir este conocimiento
adquirido para que se pueda aprovechar en los procesos que hoy en dia guian nuestra
economia.

Con este trabajo, ni mucho menos se pretende plantear una solucién al problema
energético al que debemos enfrentarnos, pero si, al menos hacer una pequefia contribu-
cion en ella. La apuesta por la energia solar térmica en el libro es clara: es una de las
posibles alternativas a los combustibles fésiles. Sus ventajas son muchas (e.g. almace-
namiento térmico, buena conexién con procesos térmicos,...), pero lo son también sus
desventajas (e.g. variabilidad de la fuente, precio,...) las cuales no deben ser desprecia-
das. Es precisamente tarea de los investigadores conseguir sacar partido de las primeras

3Se dice que una fuente energética “toca techo” cuando aproximadamente la mitad de las reservas
recuperables estimadas del mundo han sido explotadas.

6Campbell y Laherrere (1998) y MacKenzie (1998) estimaron que serfa entre el 2010 y el 2020.

7Segiin la Agencia Internacional de la Energia esto ocurrié en 2006 (IEA, 2010).

8Fundamentalmente aqui se incluye la biomasa.



4 CAPITULO 1. Presentacion

y tratar de mitigar las segundas para lograr hacerla una fuente de energia competiti-
va. Adn hay mucho trabajo por delante para que pase de ser “una posibilidad” a “una
realidad”.

Aqui, no se trata el modo en el que la energia es capturada (a continuacién se hara
una breve introduccién de esto), sino la forma en la que esta energia puede ser aprove-
chada. Si bien es cierto que la energia eléctrica por su facilidad de conversion es la mas
demandada por la sociedad, la mayoria de los procesos industriales también requieren
de energia térmica. De acuerdo al informe de la Agencia Internacional de la Energia,
el 30% de la energia del mundo es consumida por la industria (IEA, 2006), y de esta,
entre el 45 y 65% es directamente aplicada en procesos térmicos en la preparacién y
tratamiento de bienes de consumo (Fernandez-Garcia et al., 2010).

Los tipos de procesos térmicos a los que pueden ser acopladas las plantas de energia
solar térmica son muy diversos, de los cuales, en este documento se van a tomar como
ejemplo tres: la generacion de hidrégeno con ciclos termoquimicos de ruptura del agua,
la recuperacion de la energia residual de un proceso por medio de una bomba de calor y
la desalinizacién por destilacién multiefecto. A pesar de las evidentes diferencias entre
ellos, los principios y las leyes fisicas que los rigen son comunes. El estudio de las
transformaciones que sufre la energia calorifica en las reacciones quimicas y en los
cambios de fase se llama termoquimica. Y es precisamente en el estudio de los procesos
termoquimicos en los que se basa este libro.

Para este estudio, se hace uso del modelado y la simulacién como una herramienta
capaz de resolver problemas. El creciente interés que suscita esta técnica en la comuni-
dad cientifica estd provocando su rdpido desarrollo y su expansion a nuevas disciplinas.
Las contribuciones que en este libro se van a exponer pretenden ser un avance en el
desarrollo y perfeccionamiento de esta técnica aplicada a los procesos termoquimicos
en las instalaciones termosolares.

1.1.1. Energia solar térmica

El Sol, la estrella que se encuentra en el centro de nuestro sistema planetario, es
la principal fuente energética de la Tierra a pesar de la distancia que los separa. Es un
enorme reactor de fusién y podria considerarse como un cuerpo negro emitiendo conti-
nuamente radiacién a 5777 K, de la cual, la Tierra intercepta una potencia aproximada
de 1,7-10'* kW. Pero no toda esta radiacién llega a la superficie terrestre, una parte es
reflejada y otra parte se pierde en procesos de absorcion y difusién que se producen en
la atmésfera.

La irradiancia es la magnitud que se usa para describir la potencia incidente por
unidad de superficie para todo tipo de radiacién. La irradiancia solar que se mide en
la superficie de la tierra tiene tres componentes: una directa, procedente del dngulo
solido centrado en el disco solar y que tiene una trayectoria bien definida; otra difusa,
procedente de la interaccion de la radiacién solar con las sustancias presentes en la
atmosfera y que no tiene una trayectoria definida; y una reflejada, consecuencia de la
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reflexion de la radiacién solar sobre la superficie de la tierra y que tampoco tiene una
trayectoria definida.

En los dias soleados, la irradiancia solar ligeramente supera 1 kW/m?, que es una
cantidad insuficiente para hacer viable la mayoria de los procesos industriales. De acuer-
do con el segundo principio de la termodindmica, a mayor temperatura mayor eficiencia
de la maquina térmica. Si se concentra en la misma superficie la irradianza, el aporte
de calor sobre la mdquina aumenta consiguiendo esta mayor temperatura y por tanto
mayor eficiencia. La razén de concentracién se define como la relacién entre el drea
neta de captacion del elemento concentrador (1lamado captador) y el 4rea neta de capta-
cion del elemento receptor. El limite tedrico que tiene esta razén es el que le impone el
propio Sol, que al no ser una fuente puntual de radiacién desde la superficie de la tierra
subtiende un dngulo sélido de 32’ que establece un valor maximo tedrico de 46200 para
concentradores tridimensionales y 215 para concentradores bidimensionales (Romero-
Alvarez y Zarza, 2007). Evidentemente, los concentradores dpticos disponibles se que-
dan a varios 6rdenes de magnitud de esta razén como se vera mds adelante.

En las plantas termosolares, los requisitos de tamafio y econémicos hacen que ge-
neralmente los captadores sean de tipo reflexivo. Salvo algunas excepciones, e.g. lentes,
la gran mayoria se basa en la ley de Snell; segtin la cual el 4ngulo que forma el rayo
reflejado con la normal a la superficie es igual al de incidencia, situdndose los tres en el
mismo plano. Los espejos de los que estdn compuestos los captadores suelen alcanzar el
95 % de reflectividad y tienen sistemas de seguimiento del sol para aprovechar al maxi-
mo la irradiancia. La pardbola es la geometria mds comin en estos sistemas, ya que los
rayos paralelos incidentes se concentran en el foco de esta donde se coloca un receptor.
Dependiendo de la geometria del captador, el receptor serd puntual o lineal.

Los captadores mds comunes son (v. Fig. 1.1): los captadores cilindroparabdlicos y
los captadores Fresnel lineales, que concentran la radiacién en una linea, y los sistemas
de receptor central y los discos paraboloides, que lo hacen en un punto.

Los captadores cilindroparabdlicos son espejos con forma cilindro-parabdlica y se-
guimiento solar en un solo eje, que reflejan la radiacion solar directa incidente a lo largo
de su linea focal en la que se sitda un tubo receptor. Por el tubo receptor, que suele ser
metalico recubierto por una pintura cerdmica absorbedora, y a su vez, recubierto por una
cubierta de cristal para minimizar pérdidas, circula un fluido que incrementa su tempe-
ratura al absorber la radiacién concentrada. Este tipo de captadores suelen tener valores
de razén de concentracién entre 30 - 80. Son apropiados para trabajar con temperaturas
intermedias, 150 - 400 °C (Fernandez-Garcia et al., 2010).

Los captadores Fresnel lineal consisten en un gran nimero de segmentos de espejos
cilindroparabdlicos dispuestos en el mismo plano horizontal. El tubo absorbedor tiene
una posicion fija situada encima de los espejos, que son los que individualmente ha-
cen un seguimiento del sol en un solo eje. Los valores de razén de concentracion son
parecidos a los de los captadores cilindroparabdlicos.

En los sistemas de receptor central, un gran campo de heliostatos, espejos para-
boloides con seguimiento solar en dos ejes, concentran la radiacién incidente en un
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Figura 1.1: Captadores solares mds comunes (Romero-Alvarez y Zarza, 2007)

receptor central situado en lo alto de una torre. Los valores de razén de concentracién
tipicos que se alcanzan con esta tecnologia oscilan entre 200 y 1000. Son apropiados
para ciclos termodindmicos avanzados de alta temperatura.

Los discos paraboloides son sistemas modulares, pequefios y auténomos que con-
centran la radiacién en el foco de un espejo paraboloide. El receptor suele ser un motor
Stirling o una mini-turbina Brayton. Los valores de razén de concentracion para estos
sistemas oscila entre 1000 y 4000.

Para procesos de menor temperatura, existen otro tipos de captadores que no preci-
san de un sistema de seguimiento solar ahorrando por tanto costes en el sistema. Uno
que destaca es el captador cilindroparabdlico compuesto, un captador lineal que con
dos espejos parabdlicos es capaz de redirigir la radiacién que atraviesa la apertura al
absorbedor, como si de un embudo se tratase. Este sistema alcanza el maximo de con-
centracion permitido por el segundo principio de la termodindmica (Romero-Alvarez y
Zarza, 2007).

1.2. Objetivos

El objetivo general de este trabajo es hacer una contribucion original al modelado
dindmico de los distintos procesos termoquimicos que se dan en las plantas termoso-
lares. Se establecerd una metodologia para el modelado dindmico de estos procesos
atendiendo a las necesidades de precision y rapidez que se demanden por parte de las
aplicaciones. Esta, se probara en dos fendmenos de naturaleza muy diferente: la termo-
dindmica de reacciones quimicas (reduccién y oxidacién) y la termodindmica de cam-
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bios de fase, ya sea monocompuesto (evaporacién y condensacién) o multicompuesto
(absorcion y desorcién). Estos procesos se dan en la produccidon de hidrégeno, en la
recuperacion del calor por medio de una bomba de calor y la desalinizacién de agua de
mar. Como resultado del trabajo, se obtendrdn los modelos dindmicos de una planta de
generacion de hidrégeno solar de dos pasos, una bomba de calor de doble efecto y una
planta desalinizadora de destilacion multiefecto. Para lograr este objetivo general, las
siguientes subtareas han de ser completadas:

1. Revisar los conceptos basicos de modelado y simulacién dindmica para sacar la
mayor ventaja posible de ellos en los modelos.

2. Estudiar y analizar los procesos termoquimicos que se dan en las plantas y darles
un contexto fisico, para poder, con una metodologia de modelado de primeros
principios, cumplir las necesidades de precision y velocidad de los modelos.

3. Diseiiar los modelos con una filosofia de modelado modular, jerarquico y orien-
tado a objetos.

4. Implementar los modelos en un entorno que permita la simulacién de los mismos
de una forma eficiente.

5. Generar una bateria de experimentos para poder comprobar la validez de los mo-
delos en el rango de operacion. Acondicionar las plantas en el caso de que fuese
necesario.

6. Calibrar y validar los modelos con los datos experimentales obtenidos.

1.3. Estructura del libro

El libro se organiza en capitulos. En la siguiente lista se presenta una pequefia des-
cripcién de cada uno. Ademads, al final de cada uno de los capitulos (exceptuando el
primero y el dltimo) se ha incluido un pequefio resumen de los mismos y una lista de las
principales contribuciones cientificas derivadas de cada capitulo que se han publicado.

= Cap. 1: Presentacion. En este capitulo se explican las motivaciones que han dado
lugar a este trabajo, se presentan los objetivos y la estructura de la misma.

= Cap. 2: Modelado y simulacion de sistemas dinamicos. En este capitulo se in-
troduce el modelado y la simulacién de sistemas dindmicos. Se revisan algunos
conceptos basicos primero de modelado, como la modularidad, la jerarquizacion,
la orientacién a objetos y la causalidad computacional; y luego de simulacién,
como la particion, los lazos algebraicos y las singularidades, y se presentan algo-
ritmos para su resolucién. Se presenta el lenguaje de modelado Modelica con el
que se ha desarrollado este trabajo explicando brevemente sus caracteristicas, su
sintaxis, sus librerias, el entorno Dymola, el FMI y la depuracién de errores.
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= Cap. 3: Introduccion a la termodinamica quimica. En este capitulo se pre-
tenden mostrar las claves para entender los desarrollos de los modelos del libro.
Se revisan los conceptos bdsicos y la terminologia de la termodindmica quimi-
ca: principios de la termodindmica, potenciales termodindmicos, ecuaciones de
estado, balances de masa y energia y mecanismos de transferencia de calor. Se
introduce la termodindmica de cambios de fase y se detallan los casos practicos
de condensacién y evaporacion, y de absorcién y desorcién. El capitulo finaliza
con una introduccién a la termodindmica de reacciones quimicas.

= Cap. 4: Modelado y simulacion de una planta de generacion de hidrégeno.
En este capitulo, de caracter practico y enfocado a reacciones quimicas, se apli-
can los conceptos antes expuestos y se modela y simula una planta de generacién
de hidrégeno con energia solar. Se introduce la generacién de hidrégeno solar y
se hace una breve revision de los dltimos avances en modelado de plantas de ge-
neracion de hidrégeno con esta tecnologia. Se describe en detalle la instalacién
experimental real en la que se basa el capitulo. Se aplica una metodologia mo-
dular, jerarquica y orientada a objetos al desarrollo del modelo, que se divide en
un modelo del campo solar y otro de la planta de procesamiento, que a su vez
se divide en fuente, reactor, reaccién y sumidero. Se presentan tres disefios del
modelo atendiendo a la funcionalidad: uno térmico, otro quimico y otro inverso.
El capitulo finaliza con los trabajos de simulacién en los que se calibran y validan
los modelos con datos reales de la planta.

= Cap. 5: Modelado y simulacion de una bomba de calor de doble efecto. En
este capitulo, también de carécter prictico pero esta vez orientado a cambios de
fase, se explican los trabajos de modelado y simulacién de una bomba de calor de
doble efecto. Se introduce el concepto de bomba de calor por absorcion y se reali-
za una breve revision de los tltimos avances de modelado dindmico de bombas de
calor. Se describe la instalacion experimental real que sirve de referencia al mo-
delo. Tomando como base una metodologia orientada a objetos, se implementa
un modelo a partir de tres niveles de abstraccién que encapsulan los procesos de
transferencia de masa y calor. El capitulo finaliza con los trabajos de simulacién,
calibracién y validacién del modelo.

= Cap. 6: Modelado y simulacion de una planta de destilacion multiefecto. En
este capitulo, el dltimo de caricter practico y también enfocado en cambios de
fase, se explican los trabajos de modelado y simulacién de una planta de desa-
linizacién por destilacién multiefecto. Se presenta el proceso de la destilacién
multiefecto y se hace una breve revisién del estado actual del modelado de este
tipo de procesos. Se describe la instalacidon experimental real usada como referen-
cia para el modelo. El modelo es desarrollado con una metodologia de modelado
orientada a objetos. Se describen los tres niveles de abstraccion empleados, de
los cuales el menor es heredado del capitulo anterior. Se implementa un mode-
lo funcional de la planta a partir de estos niveles. Finalmente, se presentan los
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Marco tedrico
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Conclusiones

Figura 1.2: Estructura del libro

trabajos de simulacion, calibracién y validacion, de este modelo con datos reales
obtenidos de la planta.

= Cap. 7: Conclusiones y futuras lineas de investigacién. En el dltimo capitulo
se exponen las conclusiones y se proponen futuras lineas de investigacion.

En la Fig. 1.2 se representa la estructura del libro y la relacién existente entre los
capitulos. Se pueden observar cuatro niveles (de arriba a abajo): presentacion, marco
tedrico, marco préctico y conclusiones. En el primero, formado por el capitulo 1 se pre-
senta la problematica tratada en el libro. El segundo engloba el trasfondo tedrico del
trabajo y estd formado por los capitulos 2 y 3, donde se exponen aisladamente la he-
rramienta empleada (modelado y simulacién) y la disciplina cientifica (termodindmica
quimica). El siguiente nivel formado por los capitulos 4, 5 y 6 constituye la parte prac-
tica del trabajo. El capitulo 4 se centra mds en las reacciones quimicas y los capitulos
5y 6 en los cambios de fase, de ahi la relacion entre ambos capitulos. El dltimo nivel,
formado por el capitulo 7, son las conclusiones del trabajo.






Capitulo 2

Modelado y simulacion de sistemas
dinamicos

People are crazy and times are strange,
I’m locked in tight, I'm out of range,
I used to care, but things have changed.'

Bob Dylan
(Letra de Bob Dylan)

2.1. Introduccion

Hoy en dia, es muy habitual oir decir que el uso de los ordenadores ha revoluciona-
do la ciencia y la ingenieria (Fritzson, 2004). Su uso ha permitido desarrollar los més
complejos disefios de ingenieria y comprender sistemas fisicos que de otra forma no
hubiese sido posible. Una de las causas de esta revolucién ha sido la introduccién del
M&S (Modelado y simulacion) como una herramienta capaz de resolver problemas.

El M&S son dos procesos diferentes, ambos se necesitan el uno al otro, y estan tan
interrelacionados que en muchas ocasiones resulta complicado diferenciar donde em-
pieza uno y dénde termina el otro. Si se define el proceso de modelado como aquel que
consiste en la extraccién del conocimiento que tenemos de un sistema fisico, organi-
zarlo y representarlo de una forma precisa. El producto resultante de este proceso es
lo que se llama modelo. Se define entonces, el proceso de la simulacién como aquel
que consiste en la realizacién de experimentos en el modelo para hacer predicciones del
comportamiento del sistema real bajo esos mismos experimentos (Cellier y Kofman,
2006).

Una de las vias mds habituales, y a veces la tnica, para obtener conocimientos de
un sistema es el llamado método empirico. Este consiste en someter al sistema a ex-

Itrad. La gente esté loca y los tiempos son extrafios. Estoy resguardado, fuera de todo alcance. Solia
importarme, pero las cosas estdn cambiando.

11
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perimentos y observar la respuesta. Pero no siempre es fécil realizar un experimento
sobre el sistema. Ya sea porque no se dispone del sistema fisico para hacerlo, o bien es
peligroso, excesivamente costoso, o, demasiado rapido o lento para poder ser estudia-
do. Puede que aislar el sistema resulte imposible, o que estimular el sistema provoque
efectos secundarios no deseados. Para todos estos casos, la simulacién del experimento
puede ser muy ttil. Pero también, esta técnica puede ser usada para verificar nuestro
conocimiento del sistema, para justificar hipétesis que de otra forma no es posible com-
probar o para disefiar prototipos con los que poder experimentar sin necesidad de que
existan.

Poco a poco, esta técnica se ha ido extendiendo por todas las disciplinas de la fisica
e ingenieria, gracias en parte a la proliferacion de entornos de simulacion cada vez mds
sofisticados. Los algoritmos de manipulacién simbdlica cada vez mds complejos que
usan estos entornos hacen que el mayor esfuerzo del usuario se centre en el llamado
modelado matematico, esto es, en el conjunto de relaciones matemadticas que represen-
tan al sistema. La abstraccién que el usuario obtiene del proceso de simulacién puede
llegar a ser tan grande que a veces se llega a tratar el proceso como una caja negra. Esto
hace que su aplicabilidad y su facilidad de uso sea una de sus principales ventajas, pero
a su vez, una sus principales debilidades (Cellier, 1991).

Desafortunadamente, a veces el resultado que se obtiene de la simulacién no con-
cuerda con lo esperado de ella, y suele ocurrir mds a menudo de lo que se piensa. Uno
de los errores més frecuente es desconocer como el entorno manipula simbdlicamente el
modelo matemético. El entorno de simulacién suele indicar mediante mensajes de error
al usuario cuales son los problemas que encuentra para poder hacer la manipulacion, pe-
ro salvo que se tenga un conocimiento avanzado del entorno, en muchas ocasiones estos
mensajes son indescifrables. Por tanto, para la tediosa tarea de depuracién de errores, se
hace imprescindible tener un conocimiento del entorno de simulacién. Otro error muy
frecuente es embelesarse del modelo que uno mismo ha desarrollado. El modelo no es el
mundo real, es solo una representacion del mismo bajo unas condiciones muy limitadas.
Solo los datos experimentales nos dan resultados incorruptos por nuestras hipétesis, y
por tanto, si no se obtienen los resultados esperados en las simulaciones se deben revi-
sar las hipdtesis en las que se ha cimentado el modelo y no tratar que el mundo real se
adapte al modelo.

También es cierto que los datos experimentales no siempre reflejan el fenémeno que
se quiere capturar. La obtencion de estos es un arte en s{ mismo, la forma en la que se
realiza el experimento a veces condiciona el mismo y compromete las medidas. Pero,
incluso despreciando el hecho de que la mera obtencién de la medida provoque una
alteracioén del sistema’, los aparatos que se usan para tomarlos introducen error en las
medidas. El origen de los errores de medicién es muy diverso, pero pueden distinguirse
los siguientes tipos: sistematicos, que se repiten de manera conocida, o aleatorios, que se
producen de una manera no regular. El error sistemadtico a priori puede ser corregido, e.g.
una calibracién del aparato. El aleatorio, si bien no es posible corregirlo, frecuentemente

2E] principio de incertidumbre de Heisenberg explica precisamente esto.
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es posible establecer su distribuciéon de probabilidad y estimar el efecto probable del
mismo.

El M&S también son un arte. Ya sea por la tercera acepcion de la palabra que nos
dala RAE (2015) “Conjunto de preceptos y reglas necesarios para hacer bien algo” o
por la cuarta “Maria, astucia”. Cualquiera que haya trabajado y profundizado un poco
en el tema lo sabe. Las simulaciones raramente son entendibles, y menos a la primera.
Al igual que pasa en el laboratorio con los experimentos, se requieren muchas simu-
laciones para poder extraer conclusiones. El proceso por el cual se consiguen obtener
conclusiones, que raramente se comenta, es una laboriosa tarea de depuracién del mo-
delo, ya sea de forma parcial o completa, que sin duda requiere de mafia y paciencia. A
veces, la parte mas complicada del trabajo es saber poner fin a esta tarea.

La experiencia y los conocimientos en M&S hacen reducir el esfuerzo empleado.
A continuacién se van a exponer unos conceptos basicos acerca del M&S de sistemas
dindmicos.

2.2. Conceptos basicos acerca del modelado de sistemas dina-
micos

2.2.1. Modelado modular y jerarquico de sistemas dinimicos

“Divide et impera”, la famosa frase, que aunque de origen dudoso, histéricamente
se ha atribuido al personaje romano Julio César define una técnica usada para resolver
problemas. En algunos problemas para obtener un mejor resultado, o para obtenerlo
con menor esfuerzo, se hace necesario o ventajoso, en primer lugar, romper o dividir lo
que se opone a la solucién. Esta técnica, que puede ser usada en todos los dmbitos, es
perfectamente extrapolable al modelado.

Cuando uno se enfrenta a un modelo de un sistema complejo, resulta conveniente
hacerlo de forma modular. Esto consiste en dividir el sistema en la medida que este
permita hacerlo y modelar las partes resultantes separadamente como submodelos. Es-
tructurar el modelo de una forma modular facilita su disefio y su realizacién, ya que
en principio es mas facil hacer y validar pequefios submodelos que grandes. Ademads,
permite repartir la carga de trabajo entre distintos especialistas, agilizando por tanto el
desarrollo del modelo. Facilita su reutilizacién en otros modelos, y cabe esperar que el
coste de depuracién y actualizacion sea menor al estar mas localizadas las partes del
sistema (Urquia, 2000).

Las fases basicas de la técnica de modelado modular son (Steward, 1981):

1. Definicién de la estructura del sistema. Identificacién de sus distintas partes.
2. Definicién de la interaccion entre las distintas partes.

3. Definicién del comportamiento interno de cada parte independientemente de las
demais.
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Si el sistema que se quiere modelar es tan grande que el nimero de subsistemas que
se han conseguido identificar resulta complicado de manejar, puede que se piense que
quiza no fuera tan buena idea hacer un modelado modular. Es por eso por lo que el mo-
delado ademds de modular, debe ser jerdrquico, es decir progresando de menor a mayor
detalle de descripcion. Asi pues, el modelo es dividido en submodelos, y estos a su vez
en sub-submodelos y asi sucesivamente hasta que hallemos el nivel de descripcidon que
se desea modelar. Se distinguen ahora dos tipos de modelos, los modelos primitivos o
atomicos que son aquellos que no estdn compuestos por otros submodelos y los modelos
compuestos o moleculares que si (Urquia, 2000).

Sin perder las ventajas adquiridas por el modelado modular, el modelado jerarqui-
co facilita el disefio y la comprensién. La organizacién de la informacién en distintos
niveles de profundidad, oculta en cada nivel la informacién de los detalles superior e
inferior sin que esto tenga por qué limitar el acceso a ellos.

2.2.2. Modelado orientado a objetos de sistemas dinamicos

La programacién orientada a objetos es un paradigma de la informadtica. Se basa
en un conjunto de elementos (objetos) que interactdan entre ellos. Los objetos estian
compuestos por:

= Atributos: Son los datos o informaciones del mismo.
= Métodos: Son las operaciones que pueden realizarse sobre €l.
= [dentificador: Es la propiedad que lo diferencia del resto.

Al tener identificador, un objeto puede ser diferenciado respecto de otros objetos,
ya sean de la misma clase o de otra, y poder por tanto tener valores bien diferenciados
de sus atributos. A su vez, los objetos disponen de mecanismos de interaccidon con otros
objetos o con ellos mismos, llamados métodos, que permiten actualizar el valor de sus
atributos. El objeto es tratado como una unidad indivisible en el que no pueden ser se-
parados atributos y métodos. Este concepto difiere totalmente con otro paradigma de la
informadtica, la programacion estructurada, en la que lo que se busca es el procesamiento
de unos datos de entrada para obtener otros de salida, y por tanto, datos y procedimien-
tos son tratados de forma independiente. Una clase en programacion orientada a objetos
es una descripcion de un grupo de objetos con propiedades similares.

Aplicar la programacion orientada a objetos al modelado supone encapsular datos,
estructuras y comportamientos en un modelo del mismo modo que se encapsulan atri-
butos y métodos en un objeto. Abstraccidn, ocultacién de la informacién y modularidad
son tres conceptos que relacionan intimamente el modelado orientado a objetos y el
modelado modular y jerdrquico. La abstraccion permite usar cada parte del modelo sin
conocer sus detalles internos, la ocultacién de la informacién permite el acceso solo a
determinadas variables para la comunicacién entre modelos y la modularidad permirte
tratar cada una de las partes del modelo de forma independiente (Urquia, 2000). Una
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técnica muy comun para lograr la abstraccién y ocultacién de la informacién es di-
ferenciar en un modelo entre interfaz e implementacién (también llamada descripcién
interna). Asi se logra separar la comunicacién del modelo con su entorno (interfaz) y la
estructura y comportamiento (implementacién).

En el modelado orientado a objetos, un modelo es una clase particularizada para
un caso concreto. La instancia ocurre cuando se simula. Otros conceptos importantes,
y que son claves en la reutilizacién del cédigo, son los de parametrizacion, herencia y
polimorfismo. La parametrizacién permite la adaptacion del modelo a diferentes aplica-
ciones mediante el cambio de alguna de sus propiedades. La herencia es un mecanismo
de comparticion entre clases que permite la especializacion. El polimorfismo permi-
te que varios modelos puedan ser usados en el mismo contexto o intercambiados sin
necesidad de alterar el resto del sistema (Urquia, 2000).

2.2.3. Modularidad y causalidad computacional

La causalidad es una relacion entre un primer evento (la causa) y un segundo evento
(el efecto), en la cual, el segundo evento se entiende como una consecuencia del prime-
ro. En un modelo, las causas son sus entradas y los efectos son sus salidas y las relacio-
nes entre ambos vienen dados por relaciones matemadticas que calculan sus incognitas.
La decision de qué relaciéon matematica es usada para calcular qué incdgnita es lo que
se llama asignacién de la causalidad computacional (también llamada particién).

La causalidad computacional es el principal obstdculo para la modularidad por ser
una propiedad del sistema completo, y por tanto, no poder decidirse localmente en un
subsistema sin considerar el resto de partes, sus conexiones y las condiciones de con-
torno del sistema (Cellier, 1991). La solucion a este problema consiste en no incluir
informacién acerca de la causalidad computacional en la descripciéon matemadtica del
modelo (Elmgqvist, 1978). Los entornos de M&S de lenguajes de modelado acausal,
como por ejemplo Dymola (Dassault Systemes, 2014) para Modelica (Modelica Asso-
ciation, 2014), asignan automdticamente la causalidad computacional del modelo com-
pleto a partir de las relaciones matemadticas de las partes, del modo de conectarlas y de
las condiciones de contorno. Esto, dicho sea de paso, aparte de conseguir un modelado
modular, libera al usuario de la tediosa tarea de establecer explicitamente la causalidad
computacional (Urquia, 2000).

Los lenguajes de modelado acausal son lenguajes declarativos, donde las relaciones
matemdticas que contienen los modelos no especifican exactamente coémo encontrar la
solucidén, en contraposicién, con los lenguajes imperativos donde relaciones matema-
ticas son asignaciones. Los entornos de M&S que manejan estos lenguajes ademds de
tener algoritmos para asignar la causalidad computacional disponen de herramientas
para que el cédlculo de la variable asignada sea posible. Estas herramientas pueden ser
desde algoritmos para despejar la variable a integradores numéricos.
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2.3. Conceptos basicos acerca de la simulacion de sistemas
dinamicos

2.3.1. Transformacion de modelos matematicos para su resolucion: solu-
cion del problema de la asignacion de la causalidad computacional

Cuando un sistema es modelado, se formula un conjunto de ecuaciones algebrai-
cas y de DAEs (Differential-algebraic equations)® implicitas. Tras la asignacién de la
causalidad computacional, este conjunto pasa a ser formulado explicitamente. Si elimi-
namos las ecuaciones algebraicas, es posible, representar las DAEs mediante un espacio
de estados. La mayoria de los algoritmos de integracién son capaces de resolver DAEs
en esta representacion (Cellier y EImqvist, 1993).

El proceso de asignacion de la causalidad computacional consiste, salvo algunos
casos especificos que serdn comentados en secciones posteriores, en una ordenacion
horizontal y vertical de las ecuaciones que componen el modelo. Esta ordenacién pue-
de ser automatizada siguiendo una serie de reglas, que se conocen como algoritmo de
particién.

Mediante el sistema eléctrico de la Fig. 2.1, se va a mostrar cdmo se hace la reor-
denacién aplicando dicho algoritmo. Antes de empezar se deben extraer del sistema un
conjunto de ecuaciones no singulares, es decir, una ecuacién para cada variable del sis-
tema. El circuito de la figura tiene 10 variables, por tanto se necesitardn 10 ecuaciones.

Las ecuaciones de los 5 componentes del circuito son:

Uo =f(1), (2.1)
wy =Ry i, 2.2)
1y =Ry - iy, 2.3)
ic =C-duc/dt, 2.4)
w, =L-diy /dr. 2.5)

Se necesitan otras 5 ecuaciones no redundantes. Estas se obtienen con las Leyes de
Kirchhoff. La ley de los nodos da dos ecuaciones:

iy =iy +1i, (2.6)
i1 =i +ic. 2.7)

La ley de las mallas da las tres que faltan:

Uy =u;1 +uc, (2.8)
Uc =y, (2.9)
up =uy +us. (2.10)

3Ecuaciones diferenciales algebraicas.
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Figura 2.1: Circuito de ejemplo: particion

El proceso de la ordenacién mediante el algoritmo de particién puede seguirse en
la Tab. 2.1 (de izquierda a derecha y de arriba a abajo), donde la variables conocidas
estdn marcadas en azul y las variables que deben ser resueltas por esa ecuacién estin
marcadas en rojo. Hay que recordar que el objetivo final del problema es integrar un
sistema DAEs, por tanto, se debe encontrar la forma de representarlo en un espacio de
estados. Las constantes y los pardmetros, marcados en verde, son variables conocidas,
ya que sus valores no cambian durante la simulacién. También, se consideran variables
conocidas (marcadas en azul) las entradas globales al modelo, ya que son especifica-
das en cada instante de la simulacién, y la variable de tiempo. Las variables de estado
que en principio serdn aquellas que aparecen en forma diferencial, son asumidas como
conocidas (y marcadas en azul).

Con el sistema de ecuaciones ya preparado se aplican recursivamente dos sencillas
reglas hasta que cada ecuacién tenga una variable que sea resuelta por ella:

= Las ecuaciones que contienen solo una variable desconocida deben ser resueltas
por ella. Las variables resueltas pasan a ser conocidas en todo el sistema.

= Las variables que solo aparecen en una ecuacién deben ser resueltas con esa ecua-
cion, el resto de variables de la ecuacién pasan a ser conocidas. Las variables
resueltas pasan a ser conocidas en todo el sistema.

Una vez resuelta la ordenacién horizontal, las ecuaciones se convierten en asigna-
ciones. La ordenacidén vertical se hace de tal modo que ninguna variable sea utilizada
antes de ser calculada, a excepcién de las variables de estado.

Ahora, para la conversion a una representacion de espacio de estados, se hace una
sustitucién en cada variable derivada hasta lograr definirla de forma que solo dependa



18 CAPITULO 2. Modelado y simulacién de sistemas dinimicos

Tabla 2.1: Aplicacion del algoritmo de particién

Uy = [f@) i = h+i Uy = f(@) ip = i1+
uy = Ri-q ip = i+ic up = Ri-i ii = I+tic
1723 = Ry iy Uy = uy +uc U = Ry i Uy = ujy +uc
ic = C-duc/dt uc = U ic = C-duc/dt uc = U
ur, = L'diL/dI uy, = up+up uy, = L~diL/dl uy, = uy +us
U = [f@) iv = i1+iL Uy = f(t) iv = i1+
w = Ri-i ip = ip+ic up = Ri-i ip = i+ic
u = Ry iy Uy = uy +uc Us = Ry iy Uy = uy +uc
ic = C-duc/dt uc = ic = C-duc/dt uc =
ur, = L'LliL/df ur, = up+up ur, = L'diL/dl ur = U +up
Uy = f(@) o = i1+iL Uy = f(@) iv = ii+ip
up = Ry 1) i = ir +ic up = Ry -1y i = ir+ic
u = Ry iy Uy = uy +uc U = R -i» Uy = uy +uc
ic = C-duc/dt ue = ic = C-duc/dt uc = w
u, = L-dip/de u, = ujtu u, = L-dip/dt up, = uptu
U = f) io = h+ip Uy = f() ih = w/R)
i1 = w/R ic = i1—i w, = Uy—uc ic = i1—k
i = uz/Rz uj = Uy —uc i = ul/Rl uy, Uy +up
dLl(‘/d[ = lc/C up = uc io = i1 +iL lllt(/d[ = lc/C
dip/dt = ur/L up = uytup u = uc dip/dt = ur/L

de variables de estado y/o entradas.

duc/dt =ic/C
= (i1 —i)/C
—i1/C—i/C
— w1 /(R1-C) =) (Ry-C)
= (Uo—uc)/(Ri-C)—uc/(R>-C),

dip/dt =ur/L
= (u1+up)/L
=uy/L+uy/L
= (Up —uc)/L+uc/L
— Uy/L.

Si se definen los estados como x, las entradas como u y las salidas como y:

Xqg = Uc,
Xp =L,
u = Uy,

Y =uc.
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La representacién en un espacio de estados queda entonces como sigue:

. 1 1 1
Fa =T <R1-C+R2-c>+R1-C'u’

Xp =

1
i.u7
L

y = Xq-

2.3.2. Lazos algebraicos

El ejemplo de la seccién anterior, §2.3.1, estd escogido cuidadosamente para no
encontrar ningin problema al aplicar el algoritmo de particién. Pero este, no funciona
correctamente para todos los casos. ;Qué pasa si se modifica ligeramente el ejemplo
anterior?

El circuito de la Fig. 2.2 viene definido por las siguientes ecuaciones.

= Ecuaciones de los componentes:

Up =f(1), (2.11)
uy =Ry iy, (2.12)
uy =R - 17, (2.13)
u3 =Rz - i3, (2.14)
uy, :L-diL/dl. (2.15)
= Ecuaciones de los nodos:
ip =iy + i, (2.16)
i1 =i> +1I3. 2.17)
» Ecuaciones de las mallas:
Uo =u; +u3, (2.18)
us =uy, (2.19)
up, =uj +up. (2.20)

Al aplicar el algoritmo de particién como se muestra la Tab. 2.2 se llega a un punto
donde, de las seis ecuaciones que contintian siendo acausales, i.e. las ecuaciones que no
contienen ninguna variable de color rojo, cada una tiene al menos dos incégnitas y ade-
mads, cada una de esas incognitas se encuentran en al menos dos ecuaciones acausales.
Esta situacion indica la existencia de un lazo algebraico.

Este tipo de problema no es ni mucho menos irresoluble. Un caso sencillo como
este, se puede resolver eligiendo una variable y ddandola por conocida, e.g. la variable
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Figura 2.2: Circuito de ejemplo: lazo algebraico

Tabla 2.2: Aplicacién del algoritmo de particién: lazo algebraico

Uy = [f@) io = ih+iL U = f) io = h+iL
w = Ri-q ii = i+i3 up = Ri-i ii = i+
u = Ri U = wu+tu uy = Ryi Uy = wu+tus
us3 = R3-i3 u3 = u3 = R3-i3 us3 =

ur = L~diL/dl ur, = up+up 1778 = L~diL/dl‘ uy, = uy +us
U = [f@) iv = i+

w = Ri-i ip = i+i3

1723 = Ry iy Uy = Uy +us

u3s = R3-i3 Uz = up

u, = L-dip/de u, = uptu

i1. Si se sigue aplicando el algoritmo de particién a este bloque de ecuaciones como
muestra la Tab. 2.3, se llega hasta una solucién. Entonces, para hallar la ecuacién que
rompa el lazo, se debe definir la variable que se daba por conocida, i.e. i, de forma que
solo dependa de variables de estado y/o entradas.

i1 =ir+13
=uy/Ry+us/R3
=u3/Ry+us/R3
= ((R2+R3)/(R2-R3)) - u3
= ((R2+R3)/(R2-R3)) - (Up —u1)
= ((R2+R3)/(R2-R3)) - (Uo — Ry - ),

R> 4+ R; U 1

i = Uy =
: RiRy +R1R3+RaR3 Req
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Tabla 2.3: Resolucion del lazo

Uy = Ry i i = ir+1i3 uj =  Ri-i i = ih+1i3

Uy = Ry -1 Uy = Uy +us u = Ry -0y Uy = Uy +us
u = R3-0 uz = Uy u3 = R3'i3 uz = U

up = Ri-i i = itis up = Ri-i i = b+ti3

U = Ry iy Uy = uy +us U = Ry iy Uy = Uy +us
us3 = R3-i3 us3 = us3 = R3-i3 us3 =

up = Ry -0y i = ir+i3 up = Ry -0y i = ir+1i3

uy = Ry-ip U = u+us i = w/R u3 = Uy—u
usz = R3-f3 usz = uy f3 = u3/R3 u = us3

Ya con el lazo resuelto, se sustituye la ecuacion de i; por la nueva ecuacién y se con-
tintia con el algoritmo de particién como antes. Este proceso, se muestra en la Tab. 2.4.

Tabla 2.4: Aplicacién del algoritmo de particion: lazo algebraico (continuacién)

Uy = f(@) o = i1+iL Uy = f() iv = ii+ip
uy = Ri-q ir = Up/Rey up = Ri-q ii = Up/Rey
u = Ry Uy = Uy +us Uz = Ry Uo = Uy +us
us = R303 us3 = us3 = R3-i3 U3 = u

u, = L-dip/de up, = up+up up, = L-dip/dt uy = uy+up
Uy = f(@) o = i1+iL Uy = f() iv = ii+ip
Ui = Ry 1) i = Uo/R(,q Ui = Ry -1y i = Uo/R(,q
u = Ry iy Uy = up+us 1753 = Ry iy Up = Uy +us
usz = R} . i3 usz = up usz = R} N i3 usz = u

u, = L-dip/dt up, = uptu u, = L-dip/dt up, = uptu
Uy = f(l) io = i1 +ip Uy = f(l) up = us

u = R0 i = Uo/Rw/ i = Uo/R(/(/ i = w/R
uy = Ry -0 Uy = up +us uj = Ry 1) up, = uy +us
u3 = R3-i3 u3 = up u3 = Uy —uy i = i +ip
u, = L-dip/dt u, =  up+tu i3 = u3/R3 dip/dt = up/L

Los lenguajes de simulacién no permiten relaciones algebraicas reciprocas entre
varias variables. Como se ha visto en el ejemplo, el algoritmo de particién es incapaz
de determinar la secuencia apropiada de ejecucion de las declaraciones del modelo. El
problema es mas sencillo de ver con solo dos ecuaciones en el sistema de ecuaciones:

Xp :fa(xa)a (2.21)
Xa = fo(Xp). (2.22)

Para calcular x, con la primera ecuacion se debe conocer antes la variable x,, pero para
calcular x, con la segunda ecuacion se debe conocer antes la variable x,. Por tanto,
ninguna de las dos variables puede ser resuelta la una sin la otra.
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La existencia de lazos algebraicos entre las variables del modelo en ocasiones puede
significar un mal modelado o una mala eleccién de variables. Sin embargo, los lazos
creados por interconexiones entre diferentes modelos son muy frecuentes e inevitables
como se ha podido ver en el ejemplo (Cellier y EImqvist, 1993).

Todas las incdgnitas que estdn involucradas en el lazo algebraico del ejemplo apare-
cen de forma lineal. Por eso ha sido posible resolverlo de modo simbdlico. Como se vera
mads adelante en las §2.3.7 y 2.3.8, el mecanismo de resolucion puede ser automatizado.
Si el nimero de ecuaciones del lazo es muy grande, es posible que su resolucién sim-
bolica conlleve mucho gasto computacional y resulte mds eficiente resolverlo de forma
numérica.

2.3.3. Singularidades

Se dice que tenemos una singularidad cuando el nimero de ecuaciones difiere del
nimero de incégnitas. Si el modelo tiene mas ecuaciones que incdgnitas diremos que
el sistema estd sobredeterminado y alguna de sus ecuaciones es redundante por lo que
conviene identificarla y suprimirla del modelo. Si el sistema tiene menos ecuaciones que
incégnitas diremos entonces que el sistema estd infradeterminado, y es conveniente dis-
tinguir entre las variables que pueden resolverse de las que no. Cuando el modelo tiene
solo unas pocas ecuaciones esta identificacion, ya sea para el problema sobredetermina-
do o infradeterminado, es trivial, pero en la medida en la que el nimero de ecuaciones
e incdgnitas crece esta identificacion se complica. La modularidad y la jerarquizacién
tampoco ayudan a esta identificacién. Cuando tenemos un modelo con un nimero con-
siderable de ecuaciones y de incognitas, el error por una singularidad puede que quede
oculto bajo capas de modelo y sea una ardua tarea el encontrarlo. Existen directrices que
si se siguen a la hora de desarrollar el modelo pueden ayudar al entorno de simulacién
a identificar donde se encuentra el problema, como se verd mds adelante (Olsson et al.,
2008).

También se dice que hay una singularidad, en este caso singularidad estructural, si al
aplicar el algoritmo de particién a un modelo que tiene el mismo nimero de ecuaciones
e incognitas se llega a un punto en el que no se dispone de ninguna ecuacién para
calcular una incégnita, y en el cual, una ecuacién es redundante, i.e. no ha sido utilizada
y todas sus variables son ya conocidas.

El circuito de la Fig. 2.3 muestra esta situacion. El sistema se define por la siguientes
ecuaciones.

= Ecuaciones de los componentes:

Uo =£(1), (2.23)
ui =Ry -i1, (2.24)
U =R> - iz, (2.25)
u, =L-diy /dt, (2.26)

ic :C'duc/dt. 2.27)
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Figura 2.3: Circuito de ejemplo: singularidad estructural

= Ecuaciones de los nodos:
io =11 +1ic, (2.28)
i1 =i +1ir. (2.29)

= Ecuaciones de las mallas:
Uo =u1 +uy, (2.30)
ur, =uy, (2.31)
Uc =uy + us. (2.32)

Al aplicar el algoritmo de particién como muestra la Tab. 2.5, rdpidamente se ob-

serva que la variable ic se queda sin ninguna ecuacién que la resuelva.

Tabla 2.5: Aplicacién del algoritmo de particién: singularidad estructural

U = f) i = it U = fl) io
uy = Ri-q ip, = tip weoo= Ry i
u = Riix U = u+u w = Kb Ug =
ur, = L‘dl.L/dt uy, = up ur = L-dip/dt ur, —
ic = C-duc/dt ue = ur+tu = C-duc/dt ue =

i1+
i +ip
Uy +ur
u
up+up

Esta situacion puede deberse a un error en el modelo o a que el sistema tiene mds
variables de estado que grados de libertad. Aunque en §2.3.1 se dijo que las variables
de estado serian aquellas que aparecian en su forma diferencial, esto no siempre puede
aplicarse. Una opcién, aunque ya se verd en la §2.3.9 que no es la mds conveniente,
seria no considerar uc como variable de estado. Si se elimina como variable de estado y
se sigue aplicando el algoritmo de particién como se muestra en la Tab. 2.6 se observa
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de nuevo que se llega a un lazo algebraico, que podria resolverse como ya se explicé en
§2.3.2.

Tabla 2.6: Aplicacién del algoritmo de particion: singularidad estructural (continuacién)

Uy = f(l‘) i = i1 +ic Uy = f(t) ip = i1 +ic
uy = Ri-q ip = i+i up = Ry-i ii = b+ip
up = Ry iy Uy = Uy +ur Uus = Ry iy Uy = uy +ug
u, = L-dip/dt u, = u, = L-dip/dt U, = U

ic = C'duc/dl uc = uy +up ic = C'duc/dl‘ uc = uy +up
U = [f) iv = ii+ic

up = Ry i = i +1ip,

1723 = Ry iy Uy = uy +ug,

u, = L-dip/de u, =

ic = C-duc/dt uc = ujtu

En el modelado modular y jerdrquico es muy habitual caer en singularidades es-
tructurales ya que la conexién de submodelos no singulares no asegura que el modelo
resultante sea no singular. La conexién de submodelos puede provocar una reduccién
del grado de libertad del sistema. Un caso tipico de ello es la conexién en paralelo de
dos elementos que acumulan energia, e.g. dos condensadores. Esto no significa que el
modelo sea irresoluble, las singularidades estructurales por una mala eleccién de varia-
bles de estado pueden ser resueltas por algoritmos especificos para ello como se vera en
la §2.3.9.

2.3.4. Indice del problema

“Sea el sistema algebraico diferencial, f(t,x,X) = 0. Se define como indice el niime-
ro minimo de veces que debe ser diferenciado todo o parte de él con respecto al tiempo,
t, para obtener X como una funcion continua de X y de t.”” (Brenan et al., 1995)

El concepto de indice del problema nos da lugar a una clasificacién de problemas
de la asignacién de la causalidad computacional de un modelo.

= Indice cero: Son problemas que pueden ser resueltos de manera tnica.

» Indice uno: Son problemas donde un conjunto de ecuaciones tiene al menos dos
variables no asignadas y cada una de ellas aparece en al menos dos ecuaciones,
esto es, tiene un lazo algebraico.

= Indice superior: (Mayor que uno) Son problemas donde no existe ninguna solu-
cién que permita mantener todas las variables que aparecen en forma diferencial
como variables de estado, esto es, singulares estructuralmente.

2.3.5. Solucion de sistemas de ecuaciones no lineales: el método de Newton

Hasta ahora, todos los sistemas que han sido tratados son sistemas lineales. Pero
en el mundo de la fisica existen numerosos fendmenos que no siguen comportamientos
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lineales. Una ecuacién tan sencilla como la Eq. 2.33 entrafia numerosos problemas.
Xq — (xp)2 = 0. (2.33)
Si se causaliza la ecuacién anterior se tiene:

Xa = (xp)% (2.34)
Xp = :E\/E (235)

En el caso de que se quiera calcular X, no hay problema, pero si se quiere calcular x,,
(,qué signo debe escoger la herramienta? Matematicamente, cualquiera de los dos seria
el correcto, pero en la fisica (cldsica) las soluciones son uUnicas. El principal problema
de los sistemas no lineales es que la mayoria de ellos no proporcionan una solucién
Unica.

Un método habitual para causalizar ecuaciones es el llamado método de Newton.
Este, es simplemente un algoritmo eficiente para encontrar aproximaciones de las raices
de una funcién real. Consiste en linealizar la funcién por la recta tangente a un valor
supuesto de la raiz. La abscisa en el origen de dicha recta serd, segin el método, una
mejor aproximacion de la raiz que el valor anterior. Se realizardn sucesivas iteraciones
siguiendo un criterio de convergencia.

Para la resolucidn de sistemas de ecuaciones no lineales, estos deben expresarse de
la forma .% (x) = 0, donde x representa las variables que se quieren calcular. Dado un
valor inicial cercano a la solucion, Xg, se itera la expresion dada por la Eq. 2.36 hasta
que (X;+1 —X;) sea menor que una cierta tolerancia o se exceda un cierto nimero de
iteraciones i.

Xi+1 =X; — AXI'. (236)

El incremento Ax; se calcula mediante la siguiente expresion:
Axi= 7 (x) " F(x), (2.37)

donde ¢ es la matriz jacobiana definida asf:

F(x)= (2.38)

Cuando el sistema de ecuaciones tiene un lazo algebraico y en este estd involucrada
una ecuacion no lineal, el problema es el mismo que hay al resolver una ecuacién no
lineal. Esto es, la mayoria de las ocasiones no se obtienen soluciones tnicas. Por eso,
aunque en algunos casos sencillos estos lazos algebraicos puedan resolverse de forma
simbdlica, el manipulador simbdlico no sabe cudl de las soluciones debe ser usada para
evaluar la variable. Los métodos numéricos tampoco son una solucién infalible, ya que
dependiendo del algoritmo empleado, el valor inicial de la variable y del modo en que se
haya formulado el problema, el método convergerd a una de las soluciones o divergird
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(Cellier, 1991). Es por eso por lo que en muchas ocasiones la resolucién del sistema en
el instante inicial resulta critica.

Al iniciar una simulacién se debe conocer el valor de los estados (o de sus derivadas)
y de las entradas, y se deben calcular los valores iniciales de las incégnitas algebraicas y
de las derivadas de los estados (o de los estados si se conocian las derivadas). Es funda-
mental que se proporcionen unos valores iniciales lo mas préximos a la solucién, para
que, en el caso de que haya lazos algebraicos, el algoritmo converja lo mds répido po-
sible a la solucién apropiada. Una vez resuelto el instante inicial, se toma esta solucién
como valor inicial para la préxima iteracion en el siguiente instante de simulacion.

Si la inicializacién resulta problemadtica, un método que puede dar buenos resultados
es simular la evolucién desde un estado conocido hasta el estado inicial del problema de
interés, donde se deja que el sistema alcance el estado estacionario. Desde esa solucién
como estado inicial, se realiza después la simulacion deseada (Urquia, 2000).

2.3.6. Solucion eficiente del problema de la causalidad computacional: el
algoritmo de Tarjan

El algoritmo de Tarjan (Tarjan, 1972) es una técnica grafica para simultaneamente
ordenar el sistema de ecuaciones horizontal y verticalmente. Est4 basado en el digrafo
de estructura.

El digrafo de estructura contiene la informacién de la estructura del sistema en dos
columnas. En la primera se enumeran las ecuaciones que conforma el sistema y en la
segunda se enumeran las incégnitas. Una linea que une ambas columnas indica que esa
incdgnita aparece en esa ecuacion.

Para el ejemplo de del sistema de la Fig. 2.1, las ecuaciones se han enumerado
seglin muestra la Tab. 2.7. Las entradas, la variable de tiempo y las variables de estado
son consideradas como variables conocidas y por tanto no son incégnitas (coloreadas
en azul). Los pardmetros y las constantes tampoco son incégnitas (coloreadas en verde).
De acuerdo a esto, el digrafo de estructura es el que muestra la Fig. 2.4a.

Tabla 2.7: Enumeracién de las ecuaciones de la Fig. 2.1

el: Up=f(t) €6 : io=i1 +1ir,
e2: u1=R -1y ev: i1=ip+ic
e3: w=Ry-ip e8: Up=uy+uc
ed:  ic=C-duc/dt e9:  uc=up

e5: up=L-dip/dt el0:  ur=ui+up

El algoritmo consiste en un procedimiento por el cual es coloreado. Al igual que
con el algoritmo de particidn, sélo se tienen dos reglas que se aplican recursivamente
hasta hallar la solucién final:

» Toda ecuacién con solo una linea negra es coloreada en rojo. La variable indicada
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ecuaciones incégnitas ecuaciones incégnitas

(a) Digrafo de estructura (b) Paso 1
ecuaciones incégnitas ecuaciones incégnitas
(c) Paso 2 (d) Paso 3

Figura 2.4: Aplicacién del algoritmo de Tarjan al sistema de la Fig. 2.1

por esa linea va a ser resuelta por esa ecuacién y todas la lineas que emanan de
esa variable son coloreadas en azul. La ecuacién de la que emana la linea roja es
reenumerada en orden creciente empezando por 1.

» Toda variable con solo una linea negra es coloreada en rojo. La variable va a
ser resuelta con esa ecuacién y todas las lineas que emanan de esa ecuacién son
coloreadas en azul. La ecuacién de la que emana la linea roja es reenumerada en
orden decreciente empezando por 7, el nimero de ecuaciones.

Si se aplica el algoritmo al ejemplo como muestra la Fig. 2.4, rdpidamente se llega
a una solucién final. En esta, se indica qué variable es resuelta por qué ecuacién, y cual
es su orden. En este caso, la solucién quedaria asi:
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UO:f(t>7
Uy = uc,

. W

2 Ea

uy = Uy —uc,

.

ll_R715

Uup = uy +uy,
ic =11 —1Iz,

io =11 +iL,
diL_uL

dr L’
duc_ic
dr C

El proceso de sustitucion hasta obtener el sistema en una forma que los algoritmos
de integracién numérica puedan manejar se hace igual que se mostré en la §2.3.1.

Otra manera de representar un grafo es de forma matricial. La matriz de incidencia
es una representacion de las relaciones binarias en los grafos. Se define asi: “Dado un
grafo simple G(v,a) con n = |v| vértices {vi,...,v,} y m = |a| aristas {aj,...,a,}, su
matriz de incidencia es la matriz de orden n x m, B(G) = (B;;), donde B;; = 1 si v; es
incidente con a; y B;; = 0 en caso contrario.”

Esta matriz proporciona la misma informacién que obtenemos del digrafo de es-
tructura. En ella, cada fila representa una ecuacion del sistema y cada columna una
incégnita. Por tanto, el elemento < i, j > de la matriz concierne a la ecuacion #i y a la
incégnita #j. Dado que el sistema debe tener el mismo nimero de ecuaciones que de

incdgnitas, la matriz es cuadrada.
La matriz de incidencia del ejemplo es:

&
<
<
)
S
S
‘xm
=
S
<
&
&‘E—
BS
S

el:
e2:
e3:
e4:
es:
e6:
ev:
e8:
e9:
el0:

SO~ oo oo Oo O~
—_—_OoO =, OO0 000 ~O
S OO~ OO ~,O
—_—— O O0o00oOoO~,OO
SO OO0 OoO OO
S OO~ OO~ OO0
S oo oo o—~OCO

— oo 0o ~,ROO00O0O
S oo oco—~OO0OO0O
SO oo~ OoOOO0OO

Cuando el sistema de ecuaciones estd completamente ordenado, la matriz de incidencia
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es una matriz triangular inferior.

Uy u ip uy iy ur ic iy %L ddL{C
el: 1 0 0 0 0 O O 0 O 0
e9: o 1 0 o0 O O 0o o0 O 0
e3: o 1 1 0 O O 0 0 O 0
e8: 1 0 0 1 0 O O O O 0

B _e2: o o0 o0 1 1 O 0 0 O 0

el0: o 1 0 1 0 1 0 0 O 0
e7: o o0 1 o 1 O 1 0 O 0
e6: o o0 o0 o 1 o0 o0 1 O 0
es: o 0 0 o0 O 1 0 0 1 0
e4: o 0 0 o 0 O 1 0 O 1

Este algoritmo detecta los lazos algebraicos de minimas dimensiones, y puede ser
usado para escoger la variable que resuelva el lazo algebraico como se verd en la si-
guiente seccion.

2.3.7. Solucion eficiente de sistemas de ecuaciones: el algoritmo de tearing

El algoritmo de tearing (desgarre) es un método para resolver sistemas de ecuacio-
nes algebraicamente acopladas, i.e. con lazos algebraicos. Originalmente fue introdu-
cido por Kron (1962), pero Elmqvist y Otter (1994) demostraron que este método era
particularmente 1til para el modelado orientado a objetos.

Laidea es muy sencilla. Consideremos otra vez el sistema que se mostrd en la §2.3.2
con las Eq. 2.21 y 2.22:

Xp = fa(Xa)7
Xa = fp(Xp)-

Estas dos ecuaciones forman un lazo algebraico ya que una variable no puede ser
calculada sin la otra. El lazo puede ser roto por tearing, si como se muestra en la Fig. 2.5,
se secciona uno de los enlaces que da lugar a una nueva dependencia. Esta dependencia
sugiere ser resuelta mediante un algoritmo de sucesivas sustituciones como una iteracién
por punto fijo, aunque también puede ser resuelta simbdlicamente si las relaciones entre
las variables lo permiten. La nueva ecuacién a resolver serfa:

%a— Folfulxa) = 0.

En este ejemplo las causalidades ya estaban asignadas, pero ;qué pasa si las ecua-
ciones son acausales? El procedimiento es el mismo, solo qué antes debemos decidir
qué ecuacion resuelve que incégnita. El ejemplo de la Fig. 2.2 presentaba un lazo al-
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gebraico. Si se enumeran las ecuaciones como se muestra a continuacion, el digrafo de
estructura es el representado en la Fig. 2.6a.

el: Uy=f(t) e6: io=i1 +1L,
e2: ur=R -i; ev: i1=ip+ic
e3: w=R>-ip e8: Up=uj+us
ed . u3:R3 . i3 e9: uz=uy

e5: u =L-dip/dt el0:  ur=uj;+up

Al aplicar el algoritmo de Tarjan tal como se ensefia en la Fig. 2.6, rapidamente se
llega a un punto muerto (v. Fig. 2.6¢). Las ecuaciones que no han sido usadas forman un
lazo algebraico como se vio en §2.3.2. En la Fig. 2.7a se puede ver cémo es la estructura
de este lazo. El lazo puede ser roto por cualquiera de las incégnitas involucradas en
él, pero una mala eleccidn provocard tener que resolver otro lazo algebraico més. La
variable que rompe el lazo se llama variable de tearing. La mejor eleccidon siempre es
aquella que asegure el minimo de variables de tearing requeridas para resolver el lazo.
En la §2.3.2, se escogi6 i3 para resolverlo y la estructura quedé como se muestra la
Fig. 2.7b (en amarillo la variable de tearing).

Existe un procedimiento heuristico para garantizar el menor nimero de variables de
tearing a la hora de resolver un lazo (Cellier y Kofman, 2006).

= Usando el digrafo de estructura, hay que determinar las ecuaciones con el mayor
nimero de lineas negras.

= Para cada una de esas ecuaciones, seguir las lineas negras hasta las incognitas y
determinar cudl de ellas tiene el mayor nlimero de lineas negras que emanan de
ella.

= Para cada una de esas incognitas, determinar cudntas ecuaciones se harian causa-
les si esa variable es asumida como conocida.

= Elegir entre esas incognitas aquella que haga causales el mayor nimero de ecua-
ciones como la préxima variable de tearing

En el caso del ejemplo, €7 es la Unica ecuacidn con tres lineas negras, por tanto
serd usada como ecuacion residual. Esas tres lineas negras dan a las incognitas iy, i €
i3. Cada una de ellas tiene dos lineas negras, y si son asumidas como conocidas cada
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Figura 2.6: Aplicacién del algoritmo de tearing al sistema de la Fig. 2.2

una de ellas resuelve el lazo. Por tanto, cualquiera de estas tres valdrd como variable de
tearing.

Una vez escogida la variable de tearing, i3 se puede continuar aplicando el algoritmo
de Tarjan como puede verse en la Fig. 2.6d. Ahora, para distinguir el lazo algebraico las
ecuaciones que se causalizan serdn marcadas por lineas magenta (antes indicadas con
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Figura 2.7: Diagrama de estructura del lazo algebraico

rojo) y las incognitas que pasan a ser conocidas serdn marcadas en cian (antes en azul).
La matriz de incidencia queda de esta forma:

U dip
i i3 w3 up up i 0 ur o ar
el: 1 | 0 0 0 0 0 O 0 0 0
- 4+ - - - - = =

7: 1o | 1 0 0 0 1 1 | 0 0 0

4: |0 | 1 1.0 0 00 | 0 0 0

9: 0o | 01 1 000 | 0 0 0

e8: 1 | 01 01 0 0 | O 0 0
g_: |0 [ 00 1 0 1 0 | 0 0 0
2: 0o | 00 0 1 01 | 0 0 0

- = = = = = 4+ =
el0: |0 | 00 1 1 00 | 1 | 0 0
. - 4+ -

es 0 00 0 0 0 1 o | 1 ] o0

— + —

ed 0 0 0 0 0 0 O 1 0 | 1

La ecuacidn €7, rompe la forma triangular inferior de la matriz. La resolucién de la
variable i3 por tearing simbdlicamente mediante sustitucion o numéricamente mediante
el método de Newton va a permitir la resolucién completa del sistema.

Para sistemas lineales, la obtencion de la expresion algebraica de las variables de
tearing se hace mediante la aplicacidn de la Regla de Cramer. Si se representa el sistema
de ecuaciones matricialmente de la siguiente forma:

A-x=b, (2.39)

donde A es la matriz de coeficientes del sistema, x el vector columna de las incégnitas y
b el vector columna de los términos independientes. La solucion al sistema vendréd dada
por:

A

donde A; es la matriz resultante de reemplazar la j-€sima columna de A por el vector
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columna b.
1 0 0 0 1 -1\ /i 0
Ry 1 0 0 0 0| [u 0
0 -1 1 0 0 0 ||um 0
0 1 0 1 0 0 w | T lw | (2.41)
0 0 —1/R, 0 1 0 i 0
0 0 0 ~1/R; 0 1 i 0
0 0 0 0 1 -1
0 1 0 0 0 0
0 -1 1 0 0 0
Uy 1 0 1 0 0
0 0 -—1/R, 0 1 0
. 0 0 0 “lR 0 1] Ry U, 242)
1 0 0 0 1 —1| R{R:+RR3+R:R3
Ry 1 0 0 0 0
0 -1 1 0 0 0
0 1 0 1 0 0
0 0 —1/R, 0 1 0
0 0 0 ~1/R; 0 1

Si se sustituye la ecuacion 7 del sistema por esta nueva ecuacién, se obtiene una
matriz de incidencia triangular inferior. Aunque la Regla de Cramer es de una comple-
jidad polinomial, el esfuerzo computacional crece con la cuarta potencia del tamaio del
sistema de ecuaciones del lazo. Por esta razén, la determinacién de una expresién alge-
braica para la variable de tearing de forma simbdlica es solo util para lazos pequefios.
En el caso de lazos con un gran nimero de ecuaciones, la determinacion del valor de la
variable de tearing debe hacerse de forma numérica.

El célculo numérico suele hacerse mediante el método de Newton, de una forma
similar a la explicada en la §2.3.5. Cuando el conjunto de ecuaciones del lazo es lineal,
el célculo numérico de la variable de tearing es muy eficiente ya que el método de
Newton converge en un solo paso (Cellier y Kofman, 2006).

Para su resolucion numérica se parte del sistema ordenado mediante el algoritmo de
Tarjan. Ya la misma estructura del lazo sugiere la iteracion de la variable de tearing (i3)
usando la funcién de residuos (e7) para ello.

uz = i3 Rj,

Uy = us,

up =Up —u3,
ir =uy/Ro,

iy =ui /Ry,

i3,,, = i1 — 2.

Al comienzo de la iteracion se le debe dar un valor inicial a i3, la estimacién del
valor de esta variable en cada iteracion vendrd dada por i3 . La iteracioén se repetird
hasta que la funcién cero alcance su valor.

F=is—is, . (2.43)

new *
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Como .% es escalar, la matriz jacobiana también lo sera.

0F

Una forma conveniente de calcular la matriz jacobiana ¢ es por medio de la dife-
renciacion algebraica (Cellier y Kofman, 2006):

duz = R3,

duy = dus,

duy = —dus,

diy = duy /Ry,

diy = duy /Ry,
diz,,, = di; —diy,

/ = di?’new - 17

donde la préxima version de i3 puede calcularse asi:

is,, =is— J|.F. (2.45)

2.3.8. Solucion eficiente de sistemas de ecuaciones: el algoritmo de relaja-
cion

Otra forma de resolver simbdlicamente los lazos algebraicos es por medio del lla-
mado algoritmo de relajacion. Al contrario que pasaba con el algoritmo de tearing que
es un algoritmo general para todo tipo de estructuras, este solo vale para sistemas de
ecuaciones lineales.

La relajacion es una implementacién simboélica del algoritmo de eliminacién gaus-
siana sin pivote (Otter et al., 1996). Para ello, se debe partir de una matriz de coeficientes
del sistema sin ceros en la diagonal y con el menor nimero de elementos en el tridngulo
superior. Se suele usar el mismo método que se explic para causalizar el lazo en el
algoritmo de tearing §2.3.7 y se deja la ecuacién de residuos en dltimo lugar. La forma
matricial del sistema de ecuaciones del lazo del ejemplo de la seccidén anterior queda:

1 0 0 0 0 —R\ [us 0
11 0 0 0 0 |[w 0
10 1 0 0 o ||lu|l |w
0 -1 0 R 0 0 | |0 (246)
0 0 -1 0 R 0 i 0
o 0 0 1 -1 1 i3 0
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El método de eliminacién gaussiana consiste en ir reduciendo el tamafio de la matriz
mediante al aplicacién de las siguientes ecuaciones:

(n+1) n n) A" An
A= Afj) —AY Ay ‘Al(cj)’ 247)
bl = b — AL A ) (2.48)

Después de cada iteracion, la matriz pierde una fila y una columna y para compen-
sarlas se introducen variables auxiliares (z). En la relajacion, el elemento k siempre es
1 (primera fila, primera columna) y los elementos i — 1y j— 1 de la iteracién n+ 1
corresponden con los i y j de la matriz n menos el producto del elemento i de la primera
columna y el elemento j de la primera fila dividido entre el primer elemento de la ma-
triz. Si en la primera columna algiin elemento es igual a cero, los elementos de las filas
que correspondan con €l no cambian. De igual forma, si algin elemento de la prime-
ra fila es igual a cero, entonces los elementos de las columnas a las que correspondan
tampoco cambian.

Si se aplica este algoritmo a la matriz del ejemplo, en la primera iteracién se obtiene:

1 0 0 0 2z uy 0
0 1 0 0 z||wm Uo
-1 0 R, O O ihl=101], (2.49)
0O -1 0 R O i 0
0 0 1 -1 1 i3 0
donde z, = R3 y z, = —R3.
En la segunda iteracion:
1 0 0 Zp ui U()
0 R2 0 Z; i2 . 0
-1 0 R O il 0]’ (2:50)
0 1 -1 1 i3 0
donde z. = z,,.
En la tercera iteracion:
Rz 0 Zc i2 Ze
0 R 1 Zg i 1 = 0 s (2.5 1 )
1 -1 1 i3 0

donde z; =z, y z, = Up.
En la cuarta iteracion:

R] 74 i] . 0
% 50- )

donde zy =1—2./Ry y zg = —2./R>.
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Y en la dltima iteracién:
(z1) (i3) = (zg) » (2.53)

donde z, = zy +7z4/R;.
Ahora, ya se puede resolver facilmente la incognita iz:

P— (2.54)

Zp

Reemplazando secuencialmente las incégnitas, el nuevo sistema a resolver queda
ordenado:

7, = R3, (2.55)
zp = —Rj3, (2.56)
Ze = Zg, 2.57)
Zq = Zp, (2.58)
z, = Uy, (2.59)
Zc

=1—-— 2.60

Zf Ry’ (2.60)
Ze

= —— 2.61

Zg R27 ( )
Zd

= — 2.62
z=1z5+ R’ (2.62)
— (2.63)

Zj

. Ze—Zc 13

- = - 2.64
1% R2 ’ ( )
uy = Uo —Zp- i3, (265)
Uy = —724- i3, (2.66)
uz = R3-i3. (2.67)

Este algoritmo suele ofrecer soluciones muy elegantes para los lazos algebraicos
lineales. Se aprovecha de la naturaleza dispersa que generalmente tiene la matriz de
coeficientes del sistema, pero al igual que pasaba con el algoritmo de tearing, no debe
ser usado para lazos con un gran ndmero de ecuaciones ya que su carga computacional
crece con el tamafio de la matriz. El algoritmo de tearing junto con la iteracién numérica
de Newton suele ser el método preferido para la resolucién de lazos algebraicos.

2.3.9. Eliminacion de singularidades estructurales: el algoritmo de Pante-
lides

Como se vio en §2.3.3 la singularidades estructurales son muy habituales en el mo-
delado orientado a objetos. El problema consiste en que hay més variables de estado que
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grados de libertad en el sistema. Las soluciones pasan por afiadir mas grados de libertad
o reducir las variables de estado.

Si se recurre a reducir las variables de estado entonces, probablemente, la solucién
al sistema va tener que pasar por derivar numéricamente una variable, y con el resultado
de esta, calcular la variable que serd integrada. La forma irregular del error que produce
la derivacién numérica complica la determinacién del paso de integracién, por ello debe
evitarse.

Se puede ampliar el grado de libertad del sistema sustituyendo la ecuacién redun-
dante, también llamada ecuacion de restriccién (la que relaciona las supuestas variables
de estado) por la derivada de la misma. En una ligadura, (x = y) cabe esperar que si
ambos lados de la igualdad inicialmente valen lo mismo y varfan de la misma forma,
valgan lo mismo en cualquier instante (% = %). El problema estd en que si se integran
separadamente % e % para calcular x e y, los errores ndmericos de la integracién pue-
den hacer que la igualdad no se cumpla estrictamente. Y esta situacién puede llegar a
ser relevante o no dependiendo del caso.

El algoritmo de Pantelides (Pantelides, 1988) permite eliminar las singularidades
estructurales de una forma sistematica y evitando los problemas anteriormente expues-
tos. El algoritmo consiste en que una vez hallada la ecuacién de restriccion, se afiade
su derivada a la lista de ecuaciones y una de las variables de estado se relaja, es decir,
deja de ser una variable de estado para formar parte de las incgnitas. Se deben afiadir
tantas ecuaciones como incdgnitas nuevas (variables derivadas) se produzcan al derivar
la ecuacidn de restriccion. Estas nuevas ecuaciones vendran de las derivadas de otras
ecuaciones donde aparezca la nueva variable derivada. Ninguna de estas nuevas deriva-
das serd integrada, salvo las variables de estado, y se calculardn de forma algebraica.

El ejemplo mostrado en la §2.3.3 presentaba una singularidad estructural. Para apli-
car el algoritmo de Pantelides, primero se tiene que encontrar la ecuacion de restriccioén
del sistema. Enumerando las ecuaciones como se muestra a continuacion, el digrafo de
estrutura es el de la Fig. 2.8a.

el: Uy=f(t) eb6: ip=i1 +ic
e2: u1=R;-i ev: 1=y +1ir,
e3: w=R>-ip e8: Up=uy +ug
ed: up=L-dip/dt e ur=u

e5: ic=C-duc/dt el0:  uc=u;+up

Aplicando el algoritmo del Tarjan al digrafo de estructura, se encuentra la singulari-
dad estructural del sistema (v. Fig. 2.8b). La incdgnita ic se ha quedado sin ecuacién que
la resuelva. Pero el algoritmo de Pantelides necesita conocer la ecuacién de restriccion,
para ello, se debe resolver el lazo algebraico. Si se resuelve por tearing, la variable de
tearing es u; y la ecuacion residual e2 (v. Fig. 2.8¢). La ecuacién de restriccion encon-
trada es la €9, ya que ninguna linea roja o magenta emana de ella, tal como se muestra
en la Fig. 2.8d.
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Figura 2.8: Aplicacién del algoritmo de Pantelides al sistema de la Fig. 2.3

Las ecuaciones han quedado causalizadas de la siguiente manera:

Up= f(t),

Rl'ila
up = Uy —uy,

ui

Uy = Uc —Up,

ur —uz,

ir+ir,

I

ip =11 +1ic,

duc
dt

<
C

9

up

diy,

=7

dt
til para la serie de derivaciones que se tiene que hacer.

6n es muy u

7

Esta causalizaci



2.3. Conceptos bdsicos acerca de la simulacién de sistemas dindmicos 39

La primera ecuacién que se deriva es la de restriccion:
0 =dur —duy, (2.68)

donde duy y dup son dos nuevas pseudo-derivadas que se han introducido. Se deben
definir con las ecuaciones que calculan uy y u;.

duj, = dUy —duy, (2.69)
duz :duc—dul. (2.70)

Al ser uc la primera variable de estado que se encuentra en la derivacion, se elige como
la variable de estado que relaja. Por tanto, uc formard parte de las incdgnitas. Con la
dltima derivacién se han introducido otras dos nuevas pseudo-derivadas que hay que
definir.

df(t)
dUy = ——= 2.71
0 7R (2.71)
duy =Ry -diy. (2.72)
Nuevamente, la pseudo-derivada di; debe definirse.
. . di
diy = di> + d—f. (2.73)

Al ser iy, variable de estado, su derivada ha de ser la real. La pseudo-derivada de di, ain
no ha sido definida y, por tanto, debe definirse.

dip = —=. 2.74)

Cuando todas las pseudo-derivadas estdn definidas, se afiaden al conjunto de ecua-
ciones que se va a resolver. En total hacen 17 ecuaciones y 17 incégnitas.

e9: duc=¢
el: Uy=f(t) e10: ﬂ:%
e2:  w=R;-i ell:  “O=dug—dus
e3: u=Up—u el2:  dur=dUy—du;
¢ e e13:  duy=duc —du
6 : izzlxé 2 eld: dUozd";Y) ‘
. . . el5: du1:R1 -dl1
ev: I1=ip+1ir 16 dir—diy -+ diL
e : ip=i1 +ic elb: l-l_d1142+ dt
el7: dl2:,‘,—22

Se aplica el algoritmo de Tarjan al nuevo sistema como se muestra en la Fig. 2.9.
La reduccién de indice suele acabar en un lazo algebraico que se puede resolver con
los algoritmos ya explicados. Si se usa tearing, la ecuacion residual debe ser el16 y
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Figura 2.9: Aplicacion del algoritmo de Pantelides al sistema de la Fig. 2.3 (continua-
cién)

su variable the tearing di;. Con la anterior eleccién se han causalizado 7 ecuaciones
de las 11 ecuaciones que faltaban. De nuevo, hay que resolver otro lazo algebraico,
pero en este, cualquier ecuacion residual y cualquier variable de tearing lo resuelven
completamente. Si se elige e2 como ecuacién residual y u; como variable de tearing
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el sistema queda totalmente resuelto como se muestra en la Fig. 2.9d. El sistema ha
quedado resuelto completamente con solo una variable de estado, iy, y dos variables de
tearing, la pseudo-derivada di; y u;.

2.3.10. Integracion numérica: DASSL

La integracion numérica es la siguiente etapa en la simulacion de sistemas dindmi-
cos. La Fig. 2.10 muestra los lazos necesarios para realizar la simulacién en entornos de
simulacién como Dymola. Cuando se consigue una completa causalizacion del sistema
y se expresa en una representacion en forma de espacio de estados, un primer lazo usa el
método de Newton para resolver los lazos algebraicos que no han podido ser resueltos
de forma simbélica. Un segundo lazo, que emplea también el método de Newton, es
usado para integrar las variables de estado con un algoritmo de integracion numérica de
paso y orden fijo. Un tercer lazo usa el error en la integracién para controlar el tamafio
del paso ya que si tras un cierto nimero de iteraciones el algoritmo no ha convergido,
se reduce el tamafio del paso o se incrementa el orden del integrador.

DASSL (Differential/algebraic system solver) es uno de los integradores numéricos
para simulacién més exitosos del mercado. Fue desarrollado por Petzold (1983) para
Sandia National Laboratories. Es un c6digo multi-paso de orden y paso variable que
usa un mecanismo de refuerzo del orden durante la inicializacion. Este implementa
férmulas de diferenciacion regresiva, en ingés BDF (Backward differentation formula),
de 6rdenes del 1 al 5. En cada paso de integracion, el método de Newton es usado para
resolver los sistemas algebraicos no lineales.

DASPK (Brown et al., 1994), perteneciente a la familia de integradores de DASSL

,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,,

| model containing algebraic loops ;
|
!

Newton

[ iteration :|

state
equations

numerical
integration

| ] algorithm
i e E |: Newton ]

iteration

step size h, order
and order -
control

Figura 2.10: Los tres lazos de simulacién (Cellier y Kofman, 2006)
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fue disefiado para resolver DAEs de gran tamafio. Es uno de los integradores numéri-
cos incluido en las dltimas versiones de Dymola, aunque la herramienta lo denomine
DASSL, y es el que viene por defecto. La eleccidn de este integrador se debe a que
al igual que DASSL es capaz de manejar sistemas rigidos, es decir, sistemas donde
las constantes de tiempo de algunas variables difiere en érdenes de magnitud de otras.
Aunque la mayoria de los sistemas complejos son de tipo rigido, los usuarios de los mo-
delos pueden desconocerlo. La ventaja de los integradores para sistemas rigidos es que
resuelven también sistemas no rigidos cosa que no suele ocurrir en el otro sentido, aun-
que evidentemente, lo hacen con menor eficiencia. Otro de los motivos de la eleccién
de DASPK como integrador es porque su c6digo es muy robusto, y aunque existen inte-
gradores més eficientes en el tratamiento de problemas altamente no lineales (como lo
son la mayoria de los sistemas en la ingenieria), la integracién numérica consume solo
aproximadamente el 5 % del cédigo total. El otro 95 % se ocupa del control del tamafio
del paso y el orden, problemas en la inicializacién, problemas de lectura de entradas y
otros problemas como el manejo de discontinuidades (Cellier y Kofman, 2006).
Aungque el algoritmo es capaz de resolver DAEs de indice 1, entornos de simulacién
como Dymola lo transforman en una representacién de espacio de estados de indice O,
tal y como se ha explicado a lo largo de la presente seccién, §2.3. Esto, se debe a que
para el usuario es mucho mads sencillo presentar un conjunto de condiciones iniciales
consistente en este formato, facilitando por tanto, la inicializacién de la simulacion.

2.4. Ellenguaje Modelica

Modelica es un lenguaje de modelado orientado a objetos y basado en ecuacio-
nes. Fue desarrollado en 1996, y desde entonces es mantenido por la organizacion sin
dnimo de lucro Modelica Association, compuesta por multiples organizaciones y miem-
bros individuales de Europa, Estados Unidos y Canada. Esta disponible gratuitamente,
y pretende ser un formato estdndar para el intercambio de modelos entre usuarios y
herramientas.

Es un lenguaje disefiado para el modelado de sistemas fisicos heterogéneos, com-
plejos y de gran tamafio. Permite describir los sistemas multi-dominio de forma acausal
mediante sistemas de DAEs. Haciendo uso del editor grafico que algunos entornos de si-
mulacién tienen integrado es posible usar metodologias graficas para el modelado. Esto
permite construir modelos usando diagramas de composicién con iconos que represen-
tan modelos de componentes que pueden recoger los pardmetros mediante ventanas y
donde las lineas de conexién representan los flujos de datos entre ellos.

Modelica estd disefiado para facilitar las transformaciones simbdlicas de los mode-
los. Como ya se ha visto en §2.3, estas transformaciones son necesarias ya que muchos
sistemas son modelos de indice superior. La gramdtica y semdntica del lenguaje que-
dan determinadas por las especificaciones de Modelica (Modelica Association, 2014).
Estas no describen la metodologia de simulacidn, sin embargo, si definen un conjun-
to de ecuaciones que los resultados de la simulacién deben satisfacer. Para realizar las
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simulaciones es necesario un entorno de simulacién (v. §2.4.4).

2.4.1. Caracteristicas principales
Las cuatro caracteristicas mds importantes son (Fritzson, 2004):

= Modelica es un lenguaje declarativo basado en ecuaciones. Al permitir un mode-
lado acausal, las clases de Modelica pueden adaptarse a la direccién del flujo de
datos.

= Modelica tiene una capacidad de modelado multi-dominio, esto es, modelos de
sistemas fisicos de diferentes dominios, e.g. eléctrico, mecanico, termodindmico,
hidraulico, etc. pueden describirse y conectarse.

= Modelica es un lenguaje orientado a objetos con un concepto de clase general
que unifica clases, plantillas y subtipos generales en una sola instruccién. Esto
permite la reutilizacién y la herencia de modelos.

= Modelica tiene un potente componente model, con instrucciones para crear y co-
nectar componentes que lo hace ideal para la descripcién jerdrquica de modelos
fisicos complejos.

2.4.2. Fundamentos del lenguaje

La representacion textual del modelo del circuito de la Fig. 2.1 en el lenguaje Mo-
delica (obviando las anotaciones graficas) seria el siguiente:

model Circuitol
package EL=Modelica.Electrical.Analog.Basic;
EL.Ground ground;
EL.Resistor R1(R=1000);
EL.Resistor R2(R=500);
EL.Capacitor C(C=1e-3);
EL.Inductor L(L=1000);
EL.SineVoltage UO(
V=220,
phase=0,
freqHz=50) ;
equation
connect (UO.p, L.p);
connect (Rl.p, L.p);
connect (R2.n, L.n);
connect (C.p, Rl.n);
connect (R2.p, Rl.n);
connect (C.n, ground.p);
connect (ground.p, L.n);
connect (ground.p, UO.n);
end Circuitol;

Listing 2.1: Cédigo de Modelica para el circuito de la Fig. 2.1

Este, es un modelo compuesto que especifica la topologia del sistema a modelar
en términos de componentes y conexiones entre componentes. La primera instruccion,
“package EL=Modelica.Electrical.Analog.Basic;”, permite abreviar la ruta de
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una librerfa de componentes eléctricos bdsicos con la palabra “EL”. La instruccién
“EL.Resistor R1(R=1000);” declara un componente “R1” de la clase
“Modelica.Electrical.Analog.Basic.Resistor” e introduce el valor de la resis-
tencia, “R”, a “1000” ohmnios.

Para un modelado fisico, Modelica puede manejar tipos declarados, como por ejem-
plo:

type ElectricCurrent = Real (final quantity="ElectricCurrent", final unit="A");
type Capacitance = Real (final quantity="Capacitance", final unit="F", min=0);

Listing 2.2: Declaracién de tipos en Modelica

Donde “Real” es un tipo base predefinido, al cual se le afiaden atributos como nombre
de la cantidad, unidad de medida o valores nominal, maximo, minimo o inicial. La
MSL (Modelica Standard Library) tiene cerca de 450 tipos declarados.

Las conexiones especifican las interacciones entre componentes, y estas se repre-
sentan grificamente por lineas entre conectores. Un conector debe contener todas las
variables que describen la interaccion. En el caso de componentes serian voltaje y co-
rriente:

connector Pin "Pin of an electric component"
Modelica.SIunits.Voltage v "Potential at the pin";
flow Modelica.SIunits.Current i "Current flowing into the pin";
end Pin;

Listing 2.3: Conector eléctrico

Una conexién, como por ejemplo “connect (U0.p, L.p)”, une dos pins formando
un Unico nodo. Esto implica dos ecuaciones: “U0.p.v=L.p.v”’y “U0.p.i+L.p.1i=0",
que corresponden a las leyes de Kirchoff: en un nodo todos los voltajes son el mismo y
su suma de corrientes es cero. El prefijo “f1low” indica precisamente que esa variable se
considera un flujo, y en un nodo la suma de los flujos es cero (Otter y Elmqvist, 2001).

Otra importante caracteristica para la reutilizacién de c6digo es poder definir mode-
los parciales que luego podran ser heredados por otros modelos. Por ejemplo, en el caso
del dominio eléctrico, muchos de los componentes tienen dos conectores por eso resulta

[T L) 9

muy util definir una interfaz que tenga los dos conectores, “p” y “n”, y dos variables,
669 ({2

v’ e “i”, que calculen la caida de voltaje entre ambos conectores y la corriente que lo
atraviesa.

partial model OnePort
"Component with two electrical pins p and n and current i from p to n"
Modelica.SIunits.Voltage v "Voltage drop between the two pins (= p.v - n.v)";
Modelica.SIunits.Current i "Current flowing from pin p to pin n";
PositivePin p "Positive pin (potential p.v > n.v for positive voltage drop v)"
NegativePin n "Negative pin";

equation

vV = p.v - n.v;
0 =p.i + n.i;
i = p.i;

end OnePort;

Listing 2.4: Modelo parcial
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Enlaseccidn “equation” se describen las relaciones que existen entre las variables.
La palabra “partial” indica que el modelo es incompleto y no puede ser instanciado.
Para ser usado, en este caso se debe afiadir la ecuacién constituyente. En el caso del
condensador esto se haria de la siguiente forma:

model Capacitor "Ideal linear electrical capacitor"
extends Interfaces.OnePort;
parameter Capacitance C(start=1) "Capacitance";
equation
i = Cxder(v);
end Capacitor;

Listing 2.5: Modelo parcial

El modelo hereda de la clase “OnePort” y ademas se le afiade un parametro para definir
la ecuacién del componente. La derivada con respecto al tiempo de una variable se
indica mediante el operador “der ()” y esa, en principio, serd una variable de estado del
sistema.

Estos son los elementos bésicos del lenguaje, aunque evidentemente, existen mu-
chos mads. Estructuras de repeticion, algoritmos, funciones, matrices, bloques o mani-
puladores de eventos son algunos de los muchos elementos que se pueden manejar en
Modelica. Para méas informacién, se pueden consultar las especificaciones del lenguaje
(Modelica Association, 2014).

2.4.3. Modelica Standard Library

La libreria mds importate de Modelica es la MSL, desarrollada y mantenida junto
con el lenguaje Modelica por la Modelica Association. La tltima versién disponible es
la 3.2.1 build 2. Su uso es libre y el cddigo es abierto. Provee constantes, tipos, conec-
tores, interfaces y modelos para diferentes dominios de la ingenierfa. Las principales
sublibrerias son:

» Blocks & ComplexBlocks. Modelado con bloques continuos y discretos de entrada
salida.

» StateGraph. Modelado con maquinas jerarquicas de estado.
» FElectrical. Electrénica analdgica, digital y mdquinas eléctricas.
= Magnetic. Modelado magnético basado en tubos de flujo.

» Mechanics. Modelado de sistemas mecénicos rotacionales y translacionales uni-
dimensionales. Modelado de sistemas multicuerpo tridimensionales.

» Fluid. Modelado de fluidos compresibles e incompresibles y monocompuesto o
multicompuestos unidimensionales.

» Media. Modelos para propiedades fisicas de fluidos.
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m Thermal. Para el modelado de transferencia de calor.

= Math & ComplexMath. Funciones y operadores para matemdtica escalar y vecto-
rial.

= Constants. Constantes matematicas y fisicas.
= Jcons. Iconos para componentes, modelos y paquetes.

= Slunits. Tipos definidos para las unidades del SI y de otros sistemas y conversores
de unidades.

» Utilities. Funciones para manejo de ficheros, linea de comandos, cadenas de ca-
racteres.

Aunque la MSL no pretende estandarizar los dominios fisicos con la metodologia de
modelado que se lleve a cabo en cada una de las sublibrerias, si se modela algtin sistema
que incluya alguno de esos dominios es conveniente que ambos conecten perfectamente.
Por eso, en la medida de lo posible, usar conectores de la MSL en librerfas propias es
una técnica muy 1til ya que permite usar compontes de esta.

Ademds, junto a la MSL existen numerosas librerfas gratuitas y comerciales, una
lista de ellas bastante completa puede encontrase en https://www.modelica.org/libraries.

2.4.4. Entornos de simulacién: Dymola

Como ya se ha comentado a lo largo de la §2.4, el lenguaje de modelado Modelica es
una descripcién textual para definir completamente un modelo o para recopilar modelos
en una libreria. Por ello un entorno de simulacién se hace necesario para poder realizar
las simulaciones. Ademads, algunos de los entornos de simulacién de Modelica tambien
son editores tanto textuales como graficos del lenguaje. Se puede encontrar informacién
acerca de ellos en https://www.modelica.org/tools.

Dymola, quizas sea entre los entornos de M&S para Modelica el mas popular. La
primera version fue desarrollada por Elmqvist (1978) para su tesis doctoral y estaba
basado en el lenguaje Dymola, un lenguaje precursor de Modelica.

La dltima versién de Dymola soporta Modelica 3.3. El entorno posee todo 1o men-
cionado anteriormente, un editor textual, un editor grafico, un potente manipulador
simbdlico de ecuaciones y permite usar DASSL como integrador numérico. Ademas,
provee de un bloque de Simulink llamado DymolaBlock para poder importar cualquier
modelo de Modelica en Simulink, y por tanto poder ser usado en el entorno Matlab. Este
bloque es muy util ya que permite usar los modelos para sistemas de control avanzado
desarrollados en Matlab o para calibrar los modelos con algunos de los de los algoritmos
de optimizacién que posee este entorno.

Al ser Dymola una herramienta comercial, su c6digo es cerrado y la forma de ma-
nipular simbdlicamente las ecuaciones no puede saberse con certeza. Sin embargo, lo
mds probable es que emplee como base los algoritmos expuestos en la seccién §2.3.
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24.5. FMI

Modelica no es ni mucho menos el tnico lenguaje de modelado que existe, ni su
uso, es tan extendido como otros, e.g. Matlab. Muchas veces, cuando se desarrolla un
modelo con una herramienta determinada esta no ofrece todas las posibilidades que uno
quiere, o dos modeladores que usan herramientas diferentes desean conectar sus mo-
delos. Existen algunas herramientas propietarias que facilitan mecanismos propietarios
para el intercambio de modelos, e.g. el DymolaBlock descrito en la seccién anterior,
pero su uso es bastante limitado ya que no pueden ser adoptados por otras herramientas
que no sean las que considere el propietario.

Por ello en 2010, bajo el marco del proyecto Information Technology for Euro-
pean Advancement (ITEA-2) Modelisar (Modelisar, 2014), se empezé a desarrollar
el FMI (Functional mock-up interface), un estandar independiente de herramientas de
M&S y del lenguaje de modelado para el intercambio y co-simulacién de modelos di-
ndmicos. Las especificaciones del estindar FMI estan siendo desarrolladas en estrecha
colaboracién entre fabricantes de herramientas y centros de investigacion.

El FMI puede ser usado para (Bonilla et al., 2013a):

= [ntercambio de modelos. El objetivo es que una herramienta de modelado pueda
generar cddigo C de un modelo dindmico que pueda ser utilizado por otra he-
rramienta. Los modelos son descritos por ecuaciones diferenciales, algebraicas
y discretas con eventos de tiempo, estado o paso de integracién. El cédigo ge-
nerado es distribuido en un tnico archivo comprimido en formato zip, llamado
Functional Mock-up Unit (FMU).

= Co-simulacion. El objetivo es proporcionar una interfaz estandar parar acoplar
dos o mds herramientas de modelado y simulacién. Los modelos son simulados
independientemente y la informacion entre herramientas es intercambiada de for-
ma sincrona.

La adopcién del FMI por parte de las herramientas de M&S sigue incrementéndo-
se dia a dia. Actualmente, ya estd disponible la especificacién de FMI 2.0 (Modelisar,
2014). Sin embargo, todavia existen una serie de limitaciones pero ya es posible el inter-
cambio de modelos mediante herramientas que implementan el lenguaje de modelado
Modelica y otras herramientas como Matlab/Simulink (Bonilla et al., 2013a).

2.4.6. Depuracion de errores: incrementar la calidad del modelado

A pesar de las numerosas ventajas que se han expuesto sobre el modelado modular y
jerdrquico, también existen desventajas. Una que resulta muy engorrosa es la depuracion
de errores. Cuando se desarrolla un modelo de un sistema fisico complejo con una
cantidad enorme de componentes, niveles y conexiones, un simple fallo, como pueda
ser una mala conexion o una singularidad en un elemento (que en el peor de los casos
queda enterrado en el nivel inferior del modelo) puede costar al modelador horas y horas
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para depurar el cédigo si la tinica ayuda que se recibe por parte del entorno de M&S
es un mensaje de error del tipo “El problema es estructuralmente singular: Tiene 1103
incognitas escalares y 1102 ecuaciones escalares...”.

El problema es que Modelica es un lenguaje acausal y en contraste con los lenguajes
causales donde el uso de bloques de entrada/salida hace sencillo verificar localmente si
todas las entradas estan conectadas, esta verificacién no es posible. El anélisis estructu-
ral solo puede hacerse globalmente una vez que el modelo ha sido causalizado. Olsson
et al. (2008) han desarrollado una metodologia para facilitar el diagndstico en Modelica
3.0 o posterior. Esta consiste en imponer una serie de restricciones cuando el modelo es-
t4 en fase de desarrollo. La principal restriccion (en los casos habituales) es que “todas
las clases no parciales de modelos o bloques deben estar localmente balanceadas.”, 1.e.
el nimero de ecuaciones en el modelo de nivel superior = el nimero de incégnitas - el
nimero de entradas - el nimero de variables tipo flujo. Como consecuencia de esto, para
cada variable de tipo flujo en un conector debe existir un nimero idéntico de variables
no causales y no flujo (tambien llamadas variables de esfuerzo).

La gran mayorfa de los conectores de la MSL tienen en cuenta esta restriccion.
Cabe destacar por la importancia en este trabajo el conector de Modelica.Fluid. Este
tiene como variable de flujo el flujo mésico y como variable de esfuerzo la presion.
Ademads tiene una serie de variables tipo stream que son variables causales especiales,
e.g. entalpia especifica o fraccién mdsica. Estdn disefiadas para que el valor de salida
de esas variables sea el valor medio ponderado de las entradas donde el flujo masico
hace de peso. Por ello este tipo de variables debe tener un valor asignado en cada lado
del conector. Para mds informacién acerca de este tipo de variable se puede consultar
(Franke et al., 2009).

Uno de los trabajos relacionados con este libro consitié en incrementar la calidad
del modelado en Ia libreria de Bond Graphs de Modelica, BondLib, imponiendo estas
restricciones en todos los componentes para hacer més sencilla la interpretacion de los
mensajes de error a los usuarios (de la Calle et al., 2013a).

2.5. Herramientas de modelado y simulacion utilizadas en es-
te libro

Para la realizacion de este trabajo se ha utilizado fundamentalmente Dymola, pero
también como apoyo se han empleado otras herramientas como Matlab/Simulink y EES
(Engineering Equation Solver).

= Dymola. La herramienta para desarrollar y simular los modelos en el lengua-
je Modelica de este libro ha sido Dymola. A lo largo del libro se han utilizado
diferentes versiones de Dymola desde la 6.0b, para los primeros modelos desa-
rrollados, a la dltima versién de Dymola, la 2015, para los ultimos. El integador
numérico ha sido DASSL y la tolerancia ha sido elegida dependiendo del modelo
en cuestion variando desde el valor por defecto 10~* hasta 1073,
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= Matlab/Simulink. Hasta la aparicién de la Optimization Library de Modelica, la
calibracién de modelos en Dymola estaba bastante limitada. La calibracién de los
primeros modelos del libro se realizaron con la Global Optimization Toolbox de
Matlab haciendo uso del DymolaBlock. La manipulacién simbdlica de la mayo-
ria de las funciones de propiedades termodindmicas expuestas en el Apéndice A
también se realizé en Matlab. Asi mismo, Matlab ha sido usado en este libro para
presentacién grafica de los resultados de simulacién. La version de Matlab usada
fue la R2010a (7.10.0.499).

= FEES. La herramienta de modelado y simulacién EES posee una extensa libreria
de propiedades termodindmicas de numerosos fluidos. En este libro ha sido usada
para comprobar la libreria de propiedades termodindmicas (v. Apéndice A).

2.6. Resumen

Este capitulo es un introduccién a un tema tan complejo como lo es el modelado
y simulacién de sistemas dindmicos. Comienza con una breve introduccién donde se
explica la importancia de esta técnica en el dmbito cientifico y de la ingenieria. Con-
tintia con una explicacion de algunos conceptos basicos de modelado como son los de
modularidad y jerarquizacidn, orientacion a objetos y causalidad computacional. Se han
expuestos algunos conceptos claves de simulacién como la particidn, los lazos algebrai-
cos y las singularidades, presentando ademas soluciones actuales a estos problemas. El
lenguaje de modelado Modelica se introduce en la siguiente seccidn, explicando breve-
mente sus caracteristicas, su sintaxis, MSL y FMI, para terminar con una técnica para
incrementar la calidad de modelado. Finalmente se exponen las herramientas de M&S
que han sido usadas en el libro.

2.7. Contribuciones cientificas relacionadas

Las contribuciones cientificas de este libro relacionadas con el capitulo son enume-
radas y brevemente comentadas en la siguiente lista.

1. J. BONILLA, J. D. ALVAREZ, L. Roca, A.DELA CALLE, L.J. YEBRA & F.
RODRIGUEZ. “Intercambio de Modelos entre Herramientas de Simulacién con
Functional Mock-up Interface (FMI)”. Poster en XXX1V Jornadas de Automdtica
(pp. 1-7). Tarrasa, Espana. (2013). Distincion al mejor trabajo en modelado y
simulacion.

En este trabajo se investiga el intercambio de modelos entre herramientas con
FMI. Se implement6 dicho intercambio entre Dymola y Matlab con dos ejemplos.

2. A.DE LA CALLE, F. E. CELLIER, L. YEBRA & S. DORMIDO. “Improvements
in BondLib, the Modelica Bond Graph Library”. Presentacién oral en 8th EU-
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ROSIM Congress on Modelling and Simulation (pp. 282 - 287). Cardiff, Reino
Unido. (2013). DOT: 10.1109/EUROSIM.2013.79

En este trabajo se presenta la nueva versién de BondLib, una de las librerias mas
extensas de Modelica y con la que se pueden desarrollar modelos basados en
Bond Graphs. Las mejoras introducidas en la nueva libreria estdn orientadas a
facilitar la depuracién de errores de los modelos.


http://dx.doi.org/10.1109/EUROSIM.2013.79

Capitulo 3

Introduccion a la termodinamica
quimica

Now, want and able are two different things.
One is desire, and the other is the means.
Like I wanna hold you, and see you, and feel
you in my dreams.

But that’s not possible, something simply will
not let me.'

Jack White
(Letra de Jack White)

3.1. Introduccion

La termodindmica es una disciplina de la ciencia que estd basada en unos principios
que se enuncian axiomaticamente. Estos, resumen y generalizan las observaciones reco-
gidas de la naturaleza. Pueden expresarse matemdticamente mediante relaciones senci-
llas, a partir de las cuales, se deducen las leyes que gobiernan los fenémenos calorificos,
objeto principal de esta ciencia. Aunque no pueden demostrarse matemdticamente nun-
ca se han encontrado en la naturaleza situaciones que las contradigan.

En su version clasica, la termodindmica es la rama de la Fisica que estudia a nivel
macroscopico los fendémenos relacionados con el calor y la temperatura, limitdndose al
estudio de los estados de equilibrio y a las transformaciones que pueden tratarse como
una serie continua de estados de equilibrio. Abarca todos los fendmenos inherentes a
las transformaciones energéticas y a sus efectos sobre los estados de la materia. Los
sistemas que estudia son determinados por propiedades fisicas en funcion de variables
que son observables y medibles, pero que son consecuencia de una estructura atémica

Itrad. Ahora, querer y poder son dos cosas diferentes. Una es deseo y otra es el medio. Como yo quiero
agarrarte, y verte, y sentirte en mis suefios. Pero esto no es posible, algo simplemente no me lo permite.

51
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y molecular que obvia. Al no realizar hipdtesis sobre la naturaleza microscépica de
los sistemas, tiene una aplicabilidad muy general, pero que evidentemente tiene unas
limitaciones que derivan de esta. Un ejemplo de ello es que es capaz de predecir el
cambio de energia de un sistema cuando sufre un determinado proceso pero es incapaz
de establecer un valor de la energia en los estados inicial y final.

La termodinamica quimica confina el concepto de termodindmica al estudio de la
interrelacién entre calor y trabajo en reacciones quimicas o cambios de estado siempre
bajo el marco de los principios. El estudio que se lleva a cabo en este libro precisamente
se enmarca en esta categoria ya que los procesos que se van a tratar son cambios de
fase, disoluciones o reacciones quimicas. Este capitulo no pretende ser un curso de
termodindmica quimica, solo dar las claves para entender los desarrollos realizados en
este trabajo. Algunas referencias utiles para profundizar en los conceptos aqui tratados
son: Aguilar (2001), Rodriguez et al. (2000), Incropera et al. (2012), Cengel y Ghajar
(2011), Thome (2004) y Collier y Thome (1994).

3.2. Definiciones fundamentales

Antes de pasar a materia, es importante entender el sentido preciso de algunos de
los términos que son usados en este capitulo.

Se denomina sistera a una porcion de espacio y a su contenido que serd el objeto del
estudio. Este se encuentra delimitado por una superficie llamada pared, que siendo real o
imaginaria, lo separa del resto del universo o medio y debe ser lo suficientemente grande
como para que se puedan definir unas propiedades macroscépicas en él. La naturaleza
de la pared da lugar a una clasificacion de sistemas en aislados, cerrados o abiertos. Un
sistema es aislado si no puede intercambiar ni materia ni energia al medio, es cerrado
si puede intercambiar energia pero no materia y abierto si puede intercambiar ambas.

Los sistemas también pueden clasificarse segin su naturaleza en homogéneos 'y he-
terogéneos. En los primeros, sus propiedades fisicas o quimicas son siempre idénticas
en cualquier punto del sistema. En los segundos, los sistemas estan formados por sub-
sistemas homogéneos de propiedades fisicas distintas.

Los sistemas son descritos a través de los valores que poseen determinadas pro-
piedades macroscopicas llamadas variables termodindmicas, y en general, pueden ser
medidas. No todas ellas son independientes y solo con unas pocas se puede especificar
completamente el sistema, el resto pueden ser calculadas con estas pocas que son llama-
das variables de estado. En termodindmica, aunque las variables solo puedan entenderse
desde un punto de vista macroscépico, es comin su uso en forma diferencial. Esta no
trata nunca cambios infinitesimales, pero si, cambios muy pequefios lo suficientemente
grandes para que los 4tomos o moléculas que lo definen formen un sistema.

Las variables termodindmicas pueden clasificarse entre variables extensivas e inten-
sivas. Se denomina variable extensiva a aquella cuyo valor depende de las dimensiones
del sistema y con frecuencia son proporcionales a la cantidad de sustancia considerada,
e.g. masa, volumen, nimero de moles, etc. Las que son independientes de la cantidad de
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materia son llamadas variables intensivas, e.g. presion, temperatura, potencial quimico,
etc. En ocasiones conviene usar las variables extensivas por unidad de masa o nimero
de moles denominadas variables especificas. Las variables especificas son consideradas
propiedades intensivas. Para cada variable intensiva existe siempre una variable adjunta
extensiva cuya multiplicacién es un flujo de energia.

El estado de un sistema estd definido cuando todas sus variables termodindmicas
tienen valores fijos. Toda funcién que puede expresarse con ayuda de las variables de
estado se denomina funcion de estado. Quedan incluidas en el grupo de funciones de
estado aquellas variables termodindmicas que no son variables de estado. La variacién
experimentada por una funcién de estado que conecta dos estados especificos es inde-
pendiente del proceso y queda perfectamente definida por los estados inicial y final.
La diferencial de una funcién de estado es una diferencial exacta. No son funciones de
estado aquellas magnitudes que no cumplen esto, como el calor y el trabajo.

El equilibrio es aquel estado al cual tiende espontdneamente el sistema, e impli-
ca que sus variables termodindmicas tomen un valor constante durante un periodo de
tiempo. El equilibrio termodindmico impone que se dé simultdneamente un equilibrio
térmico, mecdnico 'y quimico. Esta definicion exige que el sistema sea homogéneo. Se
dice que un sistema heterogéneo estd en equilibrio, si en cada una de sus fases las varia-
bles son constantes independientemente de la diferencia entre fases. Cuando un sistema
homogéneo estd en estd en equilibrio termodindmico, entre sus variables de estado exis-
te una relacién que es su ecuacion de estado.

La termodinamica clasica solo estudia relaciones entre las variables que describen
sistemas en equilibrio, por tanto, es una ciencia estdtica ya que en ella el tiempo no
interviene como variable. Los procesos tratados son habitualmente transiciones que van
de un estado de equilibrio inicial a otro final y donde las transformaciones que gene-
ralmente son reversibles, se pueden tratar como una sucesion de estados de equilibrio
entre ambos estados.

3.3. Principios de la termodinamica

3.3.1. Principio cero

El principio cero de la termodindmica puede enunciarse del siguiente modo (Agui-
lar, 2001):

1. “Dos sistemas aislados, A y B, puestos en contacto prolongado, a través de una
pared diatérmica, alcanzan el equilibrio térmico.”

2. “Si Ay B separadamente estdn en equilibrio con otro sistema, C, estdn también
en equilibrio térmico entre si (propiedad transitiva).”

Este principio permite definir la temperatura como aquella propiedad comin a todos
estos sistemas.
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3.3.2. Primer principio

El trabajo se define como el producto escalar de una fuerza por la distancia a lo largo
de la cual actua. El trabajo externo es la energia que se transfiere entre sistema y medio
cuando entre ambos se ejerce una fuerza. Se denomina trabajo interno al realizado por
una parte del sistema sobre otra, este tipo de trabajo no es objeto de la termodindmica.

En el caso mds simple, el trabajo realizado por un sistema consiste en el despla-
zamiento de su pared contra una presion exterior uniforme. Si se considera positivo el
trabajo realizado por el sistema, este viene dado por la siguiente expresion:

2 2
W:/ 6W:/ pdV, (3.1)
1 1

donde la transformacion se efectia de un modo reversible y la presion en el exterior y
en el interior son iguales (equilibrio mecéanico).

La transformacion entre los dos estados extremos, 1 y 2, depende del camino reco-
rrido para llegar a ellos. La expresién 6W indica que es una diferencial inexacta porque
el trabajo es una forma de energia que aparece en el proceso y no una magnitud conte-
nida en el sistema.

El primer principio se enuncia asi (Aguilar, 2001):

“El trabajo total es el mismo en todos los procesos adiabdticos que corresponden a los
mismos estados inicial y final del sistema.”

Este enunciado define una nueva propiedad de los sistemas termodindmicos: la ener-
gia interna, U. Su diferencia entre los estados inicial y final es igual al trabajo realizado
por un sistema a lo largo de cualquier proceso adiabatico:

~Woa =Us = Uy. (3.2)

Los procesos reales normalmente no son adiabdticos. Si la pared del sistema es dia-
térmica, el calor, O, es una medida de la cuantia de la adiabaticidad de la transformacién
y es motivada por una diferencia de temperaturas entre el sistema y sus alrededores. De
acuerdo con el principio de conservacién de la energia, si un proceso realiza un trabajo
no adiabético:

W—Wy=0. (3.3)

Esta expresion permite medir el calor desde un punto de vista operacional. Si se sus-
tituye el trabajo adiabdtico por el obtenido en la Eq. 3.2 se obtiene la expresiéon mas
corriente del primer principio:

Q-W=U,-Ui. (3.4)
Infinitesimalmente esta expresion debe escribirse de esta forma:
80— 8W =dU, (3.5)

donde §Q y 6W son diferenciales inexactas pero la diferencia entre ambas es una dife-
rencial exacta. La energfa interna es una funcién de estado.
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3.3.3. Segundo principio

Si el primer principio establece un balance energético, el segundo principio habla
del sentido que debe tener. Existen numerosos enunciados del segundo principio. Clau-
sius lo enuncié como (Aguilar, 2001):

“No es posible ningiin proceso espontdneo cuyo tinico resultado sea el paso de calor
de un recinto a otro de mayor temperatura.”

El m4s extendido es el enunciado de Kelvin-Plank:

“No es posible ninguna transformacion termodindmica cuyo tinico resultado sea la
absorcion de calor de un solo foco y de la produccion de una cantidad equivalente de
trabajo”

Para un ciclo cerrado, matemdticamente puede asegurarse que:

60
f7 <o0. (3.6)

Para procesos reversibles, esto es, la igualdad en la Eq. 3.6, se puede definir una
nueva funcién de estado llamada entropia, S.

6Qrev
T

=ds. (3.7

Esta funcién de estado da una medida del grado de desorden de sus moléculas. Si los
procesos son considerados desde el punto de vista del orden-desorden entonces puede
afirmarse que existe una tendencia del universo en su conjunto a evolucionar hacia un
estado de mayor desorden.

3.3.4. Tercer principio

El tercer principio establece la inaccesibilidad del cero absoluto de temperaturas
en un nimero finito de operaciones. Con él, se pueden comprender las propiedades
termodindmicas en el cero y en sus alrededores. El enunciado de Plank ademds permite
poner un valor de referencia a la entropia (Aguilar, 2001):

“La entropia de toda sustancia solida o liquida en estado de pureza y en equilibrio
interno es nula en el equilibrio.”
lim S = 0. (3.8)
-0

Este principio facilita establecer un valor de referencia para muchas de las funciones
termodindmicas que se verdn en la §3.4. En otras, como la entalpia o la energia interna
se suele establecer como referencia 0, en algtin punto caracteristico de la sustancia que
se analiza, e.g. el punto triple en el agua, o fijando una presién y una temperatura, e.g.
condiciones nominales.
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3.4. Funciones termodinamicas

3.4.1. Potenciales termodinamicos

Existen una serie de funciones termodindmicas que se definen a partir de la energia
interna y que son de una gran importancia. Todas ellas son variables extensivas con di-
mension de energia y describen la cantidad de energia disponible en el sistema sujeta
a ciertas restricciones. Sirven para predecir bajo las restricciones impuestas qué tran-
siciones termodindmicas serdn espontdneas y cudles necesitardn un aporte energético.
Conocida una, es posible calcular el resto.

Entalpia: H=U-+pV. 3.9)
Funcién de Helmholtz: F=U-TS. (3.10)
Funcién de Gibbs: G=H-TS. (3.11)

El significado fisico de estas funciones se hace patente en su forma diferencial. Para un
sistema cerrado cuyo Unico trabajo es el que ejerce el medio sobre su pared obtenemos
las siguientes relaciones:

dU =TdS — pdv, (3.12)
dH = TdS+Vdp, (3.13)
dF = —SdT — pdV, (3.14)
dG = —SdT +Vdp. (3.15)

La Eq. 3.12 es también llamada ecuacién fundamental de la termodindmica porque
resume el primer y el segundo principio de la termodindmica. Las otras tres ecuacio-
nes contienen la misma informacion que la primera expresada a través de parejas de
variables independientes diferentes.

3.4.2. Potencial quimico

Hasta ahora, la mayoria de las expresiones estdn referidas a sistemas cerrados que
solo intercambian calor y trabajo con los alrededores, y por tanto son de composicién
constante. El contenido energético de un sistema no solo se modifica en los intercambios
de energia, sino también cuando su masa se modifica. Si se modifica un sistema de
un solo componente infinitesimalmente en el nimero de moles entonces la ecuacién
fundamental (v. Eq. 3.12) se expresa asi:

dU = TdS — pdV + udn, (3.16)

donde y = (AU /dn)s,y es una magnitud intensiva que se llama potencial quimico. Pue-
de definirse como la variacién de la energia interna por mol afiadida a un sistema en
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un proceso a Sy V constantes. Evidentemente, esto también puede aplicarse al resto de
potenciales termodindmicos:

dH = TdS+Vdp+ pdn, (3.17)
dF = —SdT — pdV + pdn, (3.18)
dG = —SdT +Vdp + pdn. (3.19)

Y calcularse en cualquiera de sus formas:

”:<3U> :<3H> :<3F> :(aG> . (3.20)
on SV on Sp on TV on Tp

De estas expresiones solo la dltima coincide con la definicién de una funcién molar
parcial ya que esta de define a T y p constantes. Esto se debe a que no estd muy claro
cudl es la variacion de una sustancia a V y S constantes porque inevitablemente toda
sustancia aporta su propio volumen y entropia. Una mejor definicién de potencial qui-
mico serfa usando la funcion de Gibbs: es el cambio de la energia libre que se produce
en un sistema por mol de componente afiadido en un proceso a 7'y p constantes.

Para un sistema multicomponente, se puede calcular G como:

aG

G= Z”i (8n> . = Znig? = Zni.ui- (3.2

Con definiciones dadas por las Eq. 3.9 y 3.11 se pueden obtener las expresiones
diferenciales de los potenciales para sistemas multicomponente:

dU =TdS—pdV + Y wdn;, (3.22)
dH =TdS+Vdp+Y wdn;, (3.23)
dF = —SdT — pdV + ) pdn;, (3.24)
dG = —SdT +Vdp+ Y wdn;. (3.25)

3.4.3. Balances de masa y energia en sistemas abiertos

No todos los sistemas son estaticos. Existen multitud de procesos fisicos y quimicos
donde el sistema es atravesado por un flujo, y en ellos, las variaciones en la energia
cinética y potencial gravitatoria en muchos casos no son despreciables.

Cuando el sistema estd compuesto por un fluido, la regién del espacio que lo de-
limita se llama volumen de control. Si un flujo de materia penetra (n;,) o abandona
(o) €se volumen modifica el sistema, por tanto, son necesarios un balance de masa y
energia para tener caracterizado el sistema. Estos balances no son ni mds ni menos que
leyes de conservacion locales, y a menudo, son expresados en forma de ecuaciones de
continuidad.
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La masa es una cantidad conservada en procesos en los que no hay reacciones nu-
cleares. El balance mdsico expresa matematicamente este hecho. Se toma la convencién
de que los flujos de entrada son positivos y los de salida negativos.

i = Zmin,i - Zmout,j' (3.26)
i J

Si se integra esta ecuacion con el tiempo, se puede obtener la masa del sistema, m, en
cada instante a partir del instante inicial #y.

m:/ (Zmin,i_zmout,j)dt~ (3.27)
I i j

La energia es una cantidad conservada en todos los procesos. El primer principio
explicado en la §3.3.2 ya lo revelaba para sistemas cerrados. Esto es igualmente vali-
do para sistemas abiertos. En ellos hay que tener en cuenta también la energia que es
transportada por el flujo, esto es su energia interna, cinética y potencial, y el trabajo que
realiza.

. ) 5
U= Zmin,z‘(uin,i + Vini + 02ini + PiniVin,i)
i

- Zmounj(uout,j + vgmd‘ + 9Zou,j + Pounjvout,j) + Q —W. (3.28)
J

Recordando la definicién de entalpia dada por la Eq. 3.9:
U :Zmin,i<hin,i + Ui2,,,,- + 9Zin.i)
i

- Zmout,j(hout,j + v{%ut,j + gzout,j) + Q - W (329)
J

En los procesos termoquimicos que se estudian aqui, las variaciones en las velo-
cidades de los flujos y la diferencia de altura son despreciables si se comparan con el
aporte caldrico de los mismos. Por tanto, los términos cinético y potencial de los flujos
son despreciados. Por otro lado, si el trabajo del sistema se define como el desplaza-
miento de su pared contra una presion exterior uniforme (trabajo de expansion), parece
razonable pensar que el flujo de trabajo sea la velocidad de este desplazamiento contra
una presion, entonces:

U = Zmin,ihin,i - Zmouujhouuj + Q - PV~ (330)
i J

3.4.3.1. Expresion entalpica del balance energético

El principal problema a la hora de usar la Eq. 3.30 es que resulta complicado iden-
tificar cudles deben ser las variables de estado que van a describir el sistema. No existe
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ninguna regla que obligue a elegir una u otra, salvo la de escoger aquella que mini-
mice su nimero quedando completamente caracterizado el sistema. Entre los procesos
termoquimicos que se estudian en el libro se encuentran los cambios de fase (de pri-
mer orden), y este hecho limita el nimero de variables que pueden serlo. En la §3.6,
se demuestra que presion, temperatura y potencial quimico son condiciones de equili-
brio en cambios de fase. Sin embargo, la mayoria de las propiedades termodindmicas
de las sustancias que se pueden encontrar en la literatura estdn definidas para presién
y temperatura (y fraccién madsica para sistemas multicompuesto) ya que son variables
facilmente medibles.

En este trabajo, la eleccién de variables de estado mas frecuente es la de presion y
entalpia especifica (y fraccién mdsica para sistemas multicompuesto). Si atendemos a lo
explicado en la §2.3 las variables de estado de las Eq. 3.26 y 3.30 serian masa, energia
interna y volumen ya que son las variables que deben ser integradas. Para facilitar al
entorno de simulacién la eleccién de las variables de estado conviene expresar dichas
ecuaciones explicitamente en términos de las variables de estado.

La derivada de la energia interna en términos de entalpia es:

d . .
U:E(H—pV):H—pV—Vp. (3.31)

Sustituyendo la expresion anterior en la Eq. 3.30:

H = Zmin,ihimi - Zmout,jhaut,j + Q + VP (332)
i J
La expresion entdlpica del balance energético en términos de masa es:

. . m
rih +mh = Zmin,ihin,i - Zmom,jhom,j +0+ Eﬁ- (3.33)
i J

3.4.3.2. Principio de Bernoulli

Un caso préctico del balance de energias en un fluido es el que observé Bernoulli en
1738. La energia que posee el fluido ideal (sin viscosidad ni rozamiento) en régimen de
circulacién por un conducto cerrado es constante a lo largo de toda su linea de corriente.
Esta es la base de la hidrostatica. La suma de todas las formas de energia mecanica del
fluido a lo largo de una linea de corriente es la misma en dicha linea:

pv?

p+pgz+ > = constante. (3.34)

Esta ecuacion es aplicable a fluidos no viscosos e incompresibles en los que no exis-
te aportacion de trabajo exterior. También es aplicable a fluidos compresibles (gases)
cuando se mueven a bajas velocidades, esto es, un bajo nimero de Match.

Resulta muy ttil cuando se desea saber cudl es el caudal que circula entre dos dep6-
sitos que se encuentran a diferentes presiones unidos por un orificio. Si los dos puntos
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de la linea de corriente se encuentran en la misma altura y uno esta dentro de uno de los
depdsitos entonces la velocidad de salida del fluido se puede calcular con la siguiente
ecuacion:

_111/2
v =[2(p—p2)p '] (3.35)
El flujo masico de salida sera entonces:
miy = CaAsp Uiz, (3.36)

donde Cj es el coeficiente de descarga (que refleja la relacion entre flujos reales y tedri-
cos) y A; el drea del orificio de salida.

La expresion dada por la Eq. 3.36 podria servir para calcular el caudal mésico de una
vélvula, donde el drea varfa en funcién de la apertura de la vdlvula. Cuando la vélvula
trabaja en un entorno cercano a un punto de operacion, es habitual linealizar la caida de
presion de la anterior expresién dando como resultado una mds sencilla:

gy = PO A, (3.37)
Apnnm

En ella, se calcula el flujo mésico de salida en funcién de los valores nominales del
caudal y de la diferencia de presiones y la apertura, y, de la valvula.

3.4.4. Ecuacion de estado

Una ecuacién de estado es una relaciéon matemadtica entre variables de estado que
confina los estados termodindmicos a los tnicos posibles, es decir, aquellos que son
alcanzables por esa sustancia en ese estado de agregacion. A pesar del esfuerzo de los
investigadores, hasta ahora no se ha conseguido encontrar una ecuacién capaz de pre-
decir con precision las propiedades de las sustancias bajo todas las condiciones. Si se
limita su uso al més extendido, el de predecir el comportamiento de los gases, entonces
existen numerosas expresiones capaces de reproducir parcialmente su comportamiento.

La expresion mds sencilla es la de los gases ideales. En ella se desprecia el volumen
ocupado por la molécula y las fuerzas de atraccidn-repulsioén entre moléculas. Puede
deducirse de las leyes experimentales, como las de Boyle y de Gay-Lussac (Aguilar,
2001), y su expresion mds habitual es:

pV = nRT, (3.38)

donde R es la constante de los gases ideales. Esta ecuacidn, no varia de una sustancia
a otra, pero lamentablemente solo es vélida para gases reales a bajas presiones o altas
temperaturas.

La ley de Joule, también experimental, da una descripcién energética de un gas
ideal. La evidencia experimental de la expansion adiabdtica de un gas en el vacio de-
mostré que la energia interna de un gas ideal es una funcién exclusiva de su temperatura.
Es una consecuencia de haber despreciado las fuerzas intermoleculares en los gases. Si
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estas son nulas, no se requiere energia para separar las moléculas, y por tanto, solo su
energia cinética puede influir sobre la energia interna.

Es habitual definir las derivadas parciales de la energia interna y la entalpia respecto
a la temperatura como las capacidades calorificas a volumen y presion constantes:

oU JoH
C = <8T>V’ C,= <8T>p' (3.39)

Para los gases ideales, estas derivadas parciales se convierten en totales, y por tanto:
2 2
U, - U, :/ C,dT, H, — H; :/ CpdT. (3.40)
1 1

Cuando un gas, ademas de cumplir la Eq. 3.38 y la ley de Joule, posee calor especifico
constante se dice que es un gas perfecto. Su energia interna y su entalpia se pueden
calcular como se detalla a continuacién:

Uy —U; =Cy(T, —Th), Hy—H, =C,(T,—T)). (3.41)

En un gas ideal, los calores especificos estdn relacionados por la llamada ley de
Mayer. Esta resulta de derivar con respecto al tiempo la entalpia de un gas ideal:

H=U+pV =U+nRT, (3.42)
H=C,=C,+nR. (3.43)

El coeficiente de dilatacion adiabdtica, 7, se define como el cociente entre los calores
especificos:

(3.44)

Entonces, los calores especificos de los gases ideales pueden calcularse en funcion de
un solo coeficiente como:

__ nR C:)/nR

A Py

(3.45)

Existe una relacion entre el coeficiente de dilatacién adiabatica de los gases ideales con
los grados de libertad. As{ pues, se puede asumir que para gases monoatémicos y=5/3
y para gases diatémicos y=7/5.

Si se tiene una mezcla de gases ideales inertes entonces podria aplicarse:

pV =Y nRT. (3.46)

Entonces, se puede expresar la presién como:

RT
p=Y "= =Yr (3.47)
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donde se define p; como presién parcial de un gas. Esta es la conclusion que se llega en
la ley de Dalton (Aguilar, 2001): “La presion total de un gas ideal es igual a la suma
de las presiones parciales que cada gas ejerceria si estuviera por si solo ocupando el
volumen total de la mezcla.”

La energia interna de una mezcla de gases ideales es igual a la suma de las energias
internas iniciales de los gases. Esto es:

U= nui, (3.48)

donde u; es la energia interna especifica molar de cada especie. Esto es igualmente
vdlido para las entalpias:

H=U+pV =Y ni(uf +RT) =Y nih;. (3.49)

En una transformacién isoterma de gas ideal, se cumple que:

RT
dG = —SdT +Vdp =Vdp = """ ap. (3.50)
p
Integrando entre dos estados, se obtiene:
Gy— Gy =nRTIn 22, (3.51)

P1

Si el estado inicial es un estado de referencia para una presién con valor 1:
G =G"+nRT Inp. (3.52)
Si se trata de una mezcla de gases:
G;=G; +nRT Inp;. (3.53)

Identificando el potencial quimico 1 con G/n, se obtiene la expresion util para el po-
tencial quimico de un gas ideal:

1 = ¢ +RT In p;. (3.54)

Cuando los gases reales se alejan de las condiciones de idealidad, la Eq. 3.38 deja
de predecir el comportamiento de los gases. No existen dos gases reales que tengan la
misma conducta y ello debe reflejarse en la ecuacién de estado.

Van der Waals en 1873 dedujo la siguiente expresién basandose en consideraciones
cinéticas que corregian las carencias de la ecuacién de los gases ideales:

a,n®
(p—l— V2 > (V —nb,,) =nRT, (3.55)

donde a,, y b,, son dos constates caracteristicas dependientes de la sustancia. En ella, las
moléculas son tratadas como particulas con volumen, no como puntos en el espacio, por
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ello al volumen del gas V se le resta el volumen de las moléculas nb,,. El otro término
de la correccion trata las fuerzas de atraccidn de las moléculas. Toda molécula situada
junto a la pared del recinto tiene una fuerza resultante neta que la empuja en direccion
opuesta proporcional a n/V. Por otra parte, el nimero de moléculas que chocan con la
pared en un instante determinado es n/V. Por tanto, la presion que actda sobre el gas es
la presién cinética menos la presion cohesiva molecular.

Actualmente existen otras aproximaciones a la ecuacién de estado que ajustan mejor
a los gases reales que la de Van der Waals y con un coste computacional parecido. Sin
embargo, en la mayoria de las situaciones que se tratan en este trabajo las presiones
pueden considerase bajas (<2 atm) y la ecuacién de los gases ideales se puede utilizar
sin perder demasiada precision.

3.4.5. Termodinamica de disoluciones

Una disolucién es una mezcla homogénea de dos o mds componentes que constitu-
yen una fase dnica (Rodriguez et al., 2000). Estas pueden pertenecer a cualquier estado
de agregacion de la materia, aunque habitualmente se suelen identificar con las de esta-
do liquido. Muchas de las conclusiones obtenidas con estas tltimas pueden extrapolarse
a cualquier estado.

Las disoluciones liquidas pueden formarse al disolver liquidos, s6lidos o gases en
un liquido. El componente mayoritario se llama disolvente y los minoritarios solutos,
aunque en la préctica no existe ninguna diferencia termodindmica entre ambos. Los
sélidos (y los gases) no se disuelven de una forma ilimitada en liquido. A una tempe-
ratura y presion dadas se alcanza una saturacién en la concentracidn, estableciéndose
un equilibrio sélido-liquido (o gas-liquido). En los procesos termoquimicos, alcanzar
esta saturacidn suele ser perjudicial para los instrumentos si estos no estdn preparados
para ello. Por ejemplo, la formacién de cristales en bombas de calor provoca que el
fluido adquiera una consistencia de agua-nieve y bloquee el sistema de tuberias. Si no
se disuelve rapidamente el dafio es irreparable (Wang et al., 2011).

La presencia de cada uno de los componentes de la disolucion afecta a las propieda-
des termodindmicas del resto. Por ejemplo, si mezclamos 1 litro de agua con 1 litro de
alcohol no obtenemos 2 litros de la mezcla sino 1,93 litros. La suma de los volimenes
constituyentes no es el volumen total de la mezcla.

V #npvi+nvs+ ... (3.56)

Como el volumen es una funcién homogénea de grado uno respecto al niimero de moles
(todas las propiedades termodindmicas extensivas los son), la suma de los volimenes
molares parciales por el nimero de moles es el volumen total de la mezcla al igual que
pasaba con la funcién de Gibbs en la §3.4.2:

Vv Vv
V:I’ll () +ny (> +...:n1v<1>+n2v<2>—|—... (3.57)
al’ll T,Pni#n; anz T,Pni#ny
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Se definen las magnitudes de exceso o de mezcla como la resta entre la suma de
propiedades molares parciales y las suma de las propiedades puras. Por ejemplo, el
volumen de exceso seria:

AV =Y npy =Y nvi. (3.58)

De acuerdo a la regla de las fases (v. §3.6), se necesita una variable de estado extra
por cada soluto que tenga la disolucién. Esta variable de estado suele ser una medida de
composicion. Entre ellas las mas comunes son la fraccién madsica, la fraccién molar y la
concentracion (mdsica y molar). La fraccién mésica, w;, o fraccién molar, x;, se definen
como el ratio de masa o moles de una determinada especie sobre el total:

m; n;
Wi = —, X = —. (3.59)
m n

Las concentraciones se definen como el ratio de masa o moles de una determinada

especie sobre el volumen total de la mezcla:

m; n;
Cyi= 7 Cyi= V (3.60)

Los moles y la masa se relacionan a través del peso molecular.
m=n-M, Y mi=Y ni-M. (3.61)

Estas relaciones permiten hacer cambios de fracciones mésicas con fracciones molares
y viceversa.

Una disolucién ideal es aquella que cumple la ley de Raoult (Aguilar, 2001): “La
presion parcial de vapor de cualquier componente de la disolucion es proporcional a
la fraccion molar de este componente en una disolucion”.

Si llamamos p” a la presién de vapor del elemento i puro, entonces se cumple:

p1=x1p}. (3.62)
En un sistema binario de dos componentes:
x1=1-—x, (3.63)
se cumple que:
p=p1+p2=(1—-x2)p] +x2ph = pi +(py — p)x2, (3.64)

donde las presiones p, p; y p»> son funciones lineales con respecto a la fraccién molar.
Las disoluciones reales se apartan de este comportamiento lineal como muestra la
Fig. 3.1. Cuando la fraccién del disolvente tiende a la unidad, la presién de vapor real
se acerca asintéticamente a la ley de Raoult. Cuando el soluto es un soélido, e.g. sal
disuelta en agua, la descompensacién entre las presiones de vapor del soluto y del disol-
vente puede ser muy grande. En esos casos, se puede considerar que la fase vapor estd
compuesta exclusivamente del disolvente ya que las trazas de soluto son despreciables.
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Figura 3.1: Disolucién real (Aguilar, 2001).

A pesar de los importantes avances que se han hecho para predecir las propiedades
termodindmicas basadas en métodos tedricos de sustancias puras y de la mezcla, lo
cierto es que las ecuaciones que mejor ajustan siguen siendo las correlaciones basadas
en datos experimentales, y son estas, las que se suelen emplear en el desarrollo de los
modelos.

3.5. Transferencia de calor

Siempre que existe una diferencia de temperaturas en un sistema, se produce un flujo
de calor de la parte caliente a la fria hasta igualarlas, cumpliendo el primer y el segundo
principio. La velocidad con la que se transmite este calor es el objeto de estudio de esta
seccion. Se clasifica la transmision del calor en tres mecanismos basicos: conduccion,
conveccion y radiacién.

3.5.1. Conduccion

La conduccién es un mecanismo de transmision de calor basado en el contacto sin
intercambio de materia. Es explicado a escala microscépica como el intercambio de
energia entre las particulas del sistema ya sean moléculas, &tomos o electrones. En un
fluido se debe principalmente a colisiones aleatorias de las moléculas; en un sélido
metalico depende del intercambio de electrones libres y en un sélido no metalico del
intercambio de los modos de vibracion de sus particulas. La propiedad fisica (macros-
cOpica) que determina la capacidad de un cierto material para conducir el calor es la
conductividad térmica, k, y su valor suele ser variable en funcién de la temperatura a la
que se encuentra la sustancia.
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La ley de Fourier, que estd basada en la observacién empirica, establece el flujo
de calor estacionario y unidimensional que atraviesa una longitud, /, a través de una
superficie, A;, como:
h—-T1

) = kA,
0 s

(3.65)

3.5.2. Conveccion

La conveccion es un mecanismo de transmision de calor que se da entre un medio, ya
sea solido, liquido o gaseoso, y un fluido. Esta ligado a la conduccién y a movimientos
macroscopicos de masa que renuevan el fluido en contacto. Estos movimientos puede
deberse a causas externas o a diferencias de densidades creadas por la diferencia de
temperaturas existentes en la masa del fluido, por lo que se diferenciard entre conveccién
forzada y conveccion natural. Las leyes que rigen la conveccidon son muy complicadas
ya que dependen de tantos factores que en la prictica hacen imposible establecerlas
analiticamente salvo para casos muy concretos. Por ello, se suele recurrir a métodos
experimentales.

Con la ley de enfriamiento de Newton se puede calcular el flujo de calor que absorbe
o cede un fluido a través de una superficie Ay:

0=0aA,Ti — ). (3.66)

En esta expresion se retine en un solo coeficiente, ¢, toda la informacién especi-
fica del proceso y depende de todos los factores de los que depende el mecanismo de
transmision. Habitualmente, el coeficiente de conveccién se puede calcular mediante las
innumerables correlaciones empiricas que hay en la literatura (Lienhard IV y Lienhard
V, 2004; VDI, 2010).

El nimero de Nusselt, Nu, mide el aumento de la transmisién del calor desde una
superficie por la que un fluido discurre comparada con la que se produciria solo por
conduccidn. Este nimero adimensional se expresa como:

I
Nu = O‘T (3.67)

donde /. es una dimensién que caracteriza al sistema. Para fluidos que discurren en
el interior de tuberias circulares esta longitud es el didmetro hidrdulico interno, si el
fluido discurre por fuera de la tuberia entonces la longitud caracteristica se calcula segin

(Ribatski y Jacobi, 2005):
2 1/3
n
l.= (gp2> , (3.68)

que no depende de pardmetros geométricos sino de propiedades termodindmicas como
la viscosidad dindmica, 1, y la densidad, p.
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3.5.3. Radiacion

Debido a que todos los sistemas fisicos poseen temperatura, estos emiten energia
en forma de ondas electromagnéticas a su entorno. Esta emision se hace desde la su-
perficie que delimita el cuerpo, es isotrdpica y su intensidad depende fuertemente de su
temperatura. La emisividad, €, es la propiedad de la materia que cuantifica su facilidad
para transferir energia por radiacion y estd referida respecto al cuerpo emisor perfecto,
también llamado cuerpo negro. Aunque esta depende de la longitud de onda emitida,
la potencia total emitida por una superficie a una temperatura, 7', puede expresarse me-
diante la ley de Stefan-Boltzmann:

P =A,e0,T", (3.69)

donde oy, es la constante de Stefan-Boltzmann.

Ademads de emitida, la radiacion puede ser absorbida, reflejada o transmitida. El
intercambio de calor entre dos cuerpos a dos temperaturas distintas es un problema
mucho mas complejo pero se suele simplificar mediante la siguiente expresion:

0 = AFia0y (T —Ty), (3.70)

donde Fi; es el llamado factor de forma, que da una medida de qué parte de la radiacién
emitida por la superficie 1 es interceptada por la superficie 2.

La transferencia de calor por radiacion suele ser despreciable a bajas temperaturas,
pero su dependencia con la cuarta potencia de la temperatura la hace dominante para
altas temperaturas.

3.5.4. Caso practico: intercambiador de calor

Un intercambiador de calor es un dispositivo cuya funcién principal es transferir
calor de un fluido a otro. Es un elemento fundamental en la industria y existe una gran
variedad de ellos (Shah y Sekulic, 2003). Suele representarse como un tubo en el que
por el interior circula un fluido y por el exterior otro. Los principales mecanismos de
transferencia de calor que pueden observarse en €l son (Spakovszky, 2014):

= Transferencia convectiva de calor entre el fluido y la cara interior del tubo.
= Transferencia conductiva de calor entre la cara interior y exterior del tubo.
= Transferencia convectiva de calor entre el otro fluido y la cara exterior del tubo.

Los intercambiadores de calor tipicamente se clasifican de acuerdo a la disposicién
de su flujo y del tipo de construccién. La disposicién de los flujos puede ser paralela, a
contracorriente o transversal. La disposicidn a contracorriente es la mds comun ya que
es la que obtiene una mayor eficiencia de intercambio.
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En un intercambiador de calor con una disposicion de flujo a contracorriente donde
el fluido 1 cede la energia al fluido 2, y asumiendo que no hay cambio de fase, el balance
de energias es:

Q =y (hLin - hl,out) = mZ(hlout - hZ,in)- (371)

Para una temperatura de operacion concreta para cada uno de los fluidos y en un entorno
lo suficientemente préximo a ellas, este balance de energia se puede aproximar de la
siguiente forma:

O =1i1¢p 1 (T1in— Thour) = M26p2(Toour — Tosin)- (3.72)

Si se divide longitudinalmente el intercambiador, desde un punto de vista local el
calor cedido por el fluido 1 en la longitud infinitesimal dx es:

Oy = —rinjcpdTy, (3.73)

donde el signo negativo se debe a que la temperatura del fluido decrece en la medida en
la que aumenta x. El calor recibido en ese infinitesimal por el fluido 2 es:

O, = —1incy2dT, (3.74)

donde el signo negativo, al igual que antes, se debe a que la temperatura del fluido
decrece en la medida en la que aumenta x. El balance local, se determina por la siguiente
expresion:

—tycp1dTy = —tipcp2dTh = Oy = GdA; = §27rdx, (3.75)

donde se ha considerado un intercambiador compuesto por un tubo cuyo radio es r.
Despejando los diferenciales de la temperatura:

q2rrdx q2rrdx

dTy = —— ; dl) = —— ; (3.76)
mcp,1 ma2Cp2
y restandolos se obtiene:
1
d(Ty —T») =dAT = — ( - — = > G2mrdx. (3.77)
micp1  MaCp)

Como la transferencia de calor entre fluidos es convectiva y en el tubo conductiva,
se puede calcular el flujo de calor por drea como:

G = AT, (3.78)

donde oy, es el coeficiente de transferencia global del intercambiador. Si se sustituye
este ¢ en la Eq. 3.77 y se reordena la expresion:

dAT
AT

1 1
= —Qp2Tr ( - — = ) dx. (3.79)
miCp1  M2Cppo
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Integrando desde x =0 a x = [:

T .our — T2,in 1 1
In <1t2) = —(Xhezﬂi’l< - - ) . (380)

Tl,in - T2,out micCp,1 m2cp,2

Si reordenamos esta expresion puede escribirse como

(T“’”’ — T”") = ¢ O, (3.81)
Tl,in - TZ,out
donde
1 1
One = OpeAs | = - = . (3.82)
micCp1  MaCp2

El sistema de ecuaciones formado por las Eq. 3.72 y 3.81, resuelve las temperaturas
de salida del intercambiador con las temperaturas de entrada y viceversa. Este sistema
es mds comun verlo expresado de la siguiente forma:

Micp,1

T2,0ut - T2,in = (Tl.,in - T] ,out)a (383)

HiCp o
Tl,out - T2,in = (Tl,in - T270ut)eehe‘ (3.84)

Si se combinan las ecuaciones Eq. 3.72 y 3.80, se obtiene la expresién habitual para el
calor transferido en el intercambiador:

(Tl,in - T2,0ut) - (Tl,out - T2,in)

Q hefls ln T Jin— T2,0u1
n Jout — T2.in

(3.85)

3.6. Termodinamica de cambios de fase

Una fase es un sistema o subsistema que tiene propiedades fisicas y composicién
quimica homogéneas, limitado, generalmente, por una superficie a través de la cual
las propiedades fisicas cambian bruscamente. En los compuestos puros, cada estado de
agregacion (sélido, liquido, gas o plasma) constituye una fase. Para sistemas multicom-
puesto, ademds de los estados de agregacidn hay que tener en cuenta la composicion del
sistema. Se considerard una fase si los compuestos son perfectamente miscibles. Cada
una de las variedades alotrépicas también constituye una fase.

Se denomina cambio de fase a la evolucién de un sistema cuando pasa de una fase
a otra. Si el sistema de un componente perfectamente aislado presenta dos fases y estas
estdn en perfecto equilibrio, entonces cumpliendo con el segundo principio:

dS=dS,+dS> =0, (3.86)
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donde dS; es la variacién de la entropia experimentada por la fase 1y d$> la correspon-
diente a la fase 2. Si calculamos esta variacién con la ecuacién fundamental, Eq. 3.16:

1 P1 Hi
s, =— — — == .87
S1 TldU1+ T A% T dny, (3.87)
! 2 M2
dS» =—d —=dV, — —=dny. 3.88
S - U+ A ny (3.88)
Imponiendo las restricciones:
dU;+dU, =0, (Sistema aislado) (3.89)
dVi+dV, =0, (Volumen total constante) (3.90)
dny+dny; = 0. (Masa total constante) (3.91)

Se obtiene que:

11
as =~ — 2 au,+ (PL_P2\ gy, — (F_F2) 4 2o (3.92)
T T T T T I,

interacciones térmicas  interacciones mecdnicas  interacciones difusivas

Dado que dUy, dV; y dn; pueden tomar cualquier valor, para que se cumpla de forma
general la Eq. 3.92 se tienen que anular por separado cada uno de los coeficientes. Por
tanto, en todo cambio de fase se cumple:

7' =1, (3.93)
P1 = p2, (3.94)
M1 = Up. (3.95)

Esto es equivalente a decir que en todo cambio de fase se alcanza el equilibrio térmi-
co, mecanico y difusivo. Como se vio en la §3.4.2, decir que se conserva el potencial
quimico es igual a decir que los potenciales de Gibbs especificos en las dos fases son
iguales. Estos mismos argumentos pueden generalizarse para mds de dos fases.

El orden del cambio de fase se establece por la derivada de menor orden de la
funcién de Gibbs que presenta una discontinuidad. Si la transicién es de primer orden,
entonces existe una discontinuidad entre las dos fases en la entropia especifica y en el

volumen especifico ya que:
Jg
=_ 3.96
( 8T>p S, (3.96)

Jag\
<ap>T_“ (3.97)

La primera consecuencia de ello es que también existe una discontinuidad en la
entalpia especifica, que se llama calor latente, L. Como g debe ser igual en las dos fases
y g = h—T's, entonces:

T(Sl—SQ) :hz—hl =L (398)



3.6. Termodinamica de cambios de fase 71

Critical
Solid Liquid  point

Pressure

L
Vapor

S Triple point
\%

Temperature

Figura 3.2: Diagrama p-T de las fases del agua (Kreith, 2000)

Fisicamente se puede interpretar como la cantidad de energia que se requiere por masa
para pasar de una fase a otra. El calor especifico, definido por la Eq. 3.39, se hace infinito
en la transicién.

La segunda consecuencia es que la densidad, que es la inversa del volumen especi-
fico, también sufre una discontinuidad en el cambio de fase. Esto permite una completa
separacidn de fases.

Son transiciones de orden uno todos los cambios de estado de agregacion y las
transformaciones alotrépicas. Las transiciones de orden superior, como pueden ser el
paso de conductor a superconductor o de fluido a superfluido, quedan fuera del alcance
de este trabajo.

La regla de las fases, enunciada por Gibbs, determina el grado de libertad de un
sistema aislado en equilibrio (Aguilar, 2001):

“La suma del niimero de fases de un sistema en equilibrio y sus grados de libertad es
igual al niimero de sus componentes, aumentando en el niimero de variables exteriores
(pyT).”

Esta regla establece dos grados de libertad para un sistema en equilibrio de un solo
componente y una fase, un grado si coexisten dos fases y ninguno si coexisten tres fases.
En el diagrama de equilibrio del agua se puede observar esto (v. Fig. 3.2). Si el sistema
tiene dos componentes, e.g. una disolucion, la regla establece para el sistema tres grados
de libertad para una fase, dos para dos fases y una para tres fases.

La regla es ambigua respecto a las propiedades termodindmicas que manifiestan
una discontinuidad en el cambio de fase, ya que no pueden definirse en situaciones de
coexistencia de fases. Una técnica habitual en el modelado de sistemas termodindmicos
es definir las propiedades en estas situaciones como la media ponderada respecto a la
fraccién mésica de sustancia de cada fase. Asi pues, la propiedad se hace continua y la
informacién que proporciona determina la masa relativa de sustancia que hay en cada
fase.

En un cambio de fase hay una pérdida del grado de libertad del sistema, lo que impli-
ca que el estado del sistema pueda representarse con una variable de estado menos. Sin
embargo, esta representacion del estado es parcial ya que no da informacién del grado



72 CAPITULO 3. Introduccioén a la termodindmica quimica

de coexistencia de las fases. Precisamente por el tipo de informacién que dan las varia-
bles discontinuas a las que se les puede aplicar la técnica anteriormente mencionada, i.e.
entropia especifica, volumen especifico, entalpia especifica, densidad..., son adecuadas
para suplir esta carencia de informacién y deben ser escogidas como variables de estado
del sistema en situaciones dindmicas de cambios de fase.

3.6.1. Conservacion de la energia en un cambio de fase

La energia es una cantidad conservada en cualquier sistema, y por supuesto, también
en un sistema de cambio de fase. La manipulacién de la expresion del balance energético
en este tipo de sistemas es especialmente util para calcular la cantidad de materia que
cambia de fase.

En un sistema abierto, el balance de masas para el CV (Control volume)’ se puede
expresar seguin la Eq. 3.26. Es interesante, limitar el CV en la frontera de una de las
fases. Entonces, cuando se produce el cambio de fase, una cantidad de masa del siste-
ma lo abandona, e.g. una ebullicién donde el vapor abandona el recipiente donde esta
confinado el liquido. Destacando este hecho en el balance de masas se tiene que:

m= Zm - me — My, (3.99)
! J

donde el flujo masico de cambio de fase, m,y, s otra salida mas del sistema. El balance
de energia (v. Eq. 3.33) para este caso particular puede expresarse asi:

. . m
mh+mh = Zmin,ihin,i - Zmout,jhout.,j - mpthsatz + Q + EP, (3 100)
i J

donde se especifica que la entalpia con la que el flujo mésico de cambio de fase aban-
dona el CV es la de saturaciéon del medio en la otra fase (la fase 2), hy42. Salvo algunas
excepciones, para que se den condiciones de cambio de fase, la masa del sistema debe
haber llegado a la saturacidn, esto es condiciones de coexistencia de fases. Aplicando
esto en la Eq. 3.100:

. . m
mhsatl + mhsatl = Zmin,ihin,i - Zmout,jhout,j - mpthsaIZ + Q + Ep (3101)
i J

Si en esta expresion se sustituye 7z por la obtenida con el balance de masas de la Eq. 3.99
se tiene que:

Zmin,ihsatl - Zmout,jhsatl - mpthsatl +mhgy =
i J

. m
= Zmin,ihin,i - Zmout,jhout,j - mpthsaIZ + Q + Ep (3 102)
i J

2Volumen de control.
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Parece 16gico suponer que si el sistema estd a una determinada entalpia, las salidas del
mismo que no sean las de cambio de fase sean a esta entalpia. Si se tiene en cuenta este
hecho, se puede simplificar la expresion.

. . m
Zmimihsatl - mpthsatl + mhsatl = Zmin,ihm,i - mpthsaZZ + Q + Ep (3 103)
i i

Reordenando la ecuacién es posible calcular el flujo mésico de cambio de fase como:

1

m

Ty = 0 - mhg - Zmimi(hsatl - hin,i) + —p
Nsar2 — Nsarl ~~~ N~ i P
aporte exterior ~ variacion entalpica ~~—~
adecuacién entradas trabajo expansion
(3.104)

De esta expresion se pueden extraer varias conclusiones. El calor latente,
L = hgyn — hyy1, €S la energia necesaria para pasar una unidad de masa de una fase
a otra (de 1 a 2). La energia disponible del sistema para llevar a cabo este cambio de
fase tiene cuatro componentes. El primero es Q, que es el flujo de calor que se le intro-
duce al sistema con el fin de que se realice el proceso. Pero no todo este flujo de calor
puede ser usado con este fin. A este flujo se le debe restar, por un lado, la energia que
consume el sistema (segundo término) para mantenerse en condiciones de saturacion, y
por el otro, la energia necesaria para que las entradas lleguen a condiciones de satura-
cién (tercer término). El cuarto término corresponde a la energia que se recupera de la
pared del sistema cuando la presion varia.

La Eq. 3.104 es expresion de caracter general, ya sea para fluidos con una sola
especie o varias especies. Una de las principales dificultades para resolver esta ecuacién
es el célculo de la variacion entdlpica de saturacion. El problema estd en que la entalpia
de saturacién no es una variable de estado del sistema. Una préctica aconsejable para
facilitar este cdlculo al entorno de simulacién es sustituir esta variacién en funcién de la
variables de estado. Para fluidos con un solo componente, la variable de estado habitual
para calcularla es la presion y la variacion puede calcularse como sigue:

(3.105)

OMgar1
hsatl = L p

ap

Para fluidos con dos componentes, las variables de estado habituales para calcular la
entalpia de saturacion son la presién y la fraccién mésica. Su variacién debe calcularse
con la siguiente expresion:

ahm ahm
g tlp.+ g th.

p " (3.106)

hsat 1=

Lo cierto es que en la literatura dificilmente se encuentran expresiones de la entalpia de
saturacion para fluidos con dos componentes, y menos, que esta dependa de la presion
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y la fraccién maésica. Esta se suele calcular primero calculando la temperatura de satu-
racién con la presion y fraccion madsica, después utilizando este valor en la expresion
de la entalpfa especifica en funcidn de la temperatura y la fraccién masica. Por tanto, es
mds préctica la siguiente expresion para calcular la variacién de la entalpia especifica
de saturacién con el tiempo:

o O Oh. Oh (Tun . Tan ), O
sall = o e T = ar Uap P ow ) Tow” T

. oh athl . oh aTsaltl oh .

—87 8[7 p+<3T ow +8W>W. (3.107)

Si la comparamos con la expresién dada por la Eq. 3.106 se puede identificar:

ahsutl . oh aTsatl ahsutl . %aTvatl %
ap —oT ap dw 9T ow | ow (3-108)

3.7. Casos practicos de cambios de fase I: condensacion y
ebullicion

Los fenémenos de condensacién y ebullicién son dos de los de mayor relevancia
en la industria. Los altos ratios de transferencia de calor que se obtiene, y que estas se
produzcan de una forma isoterma, hace que sean altamente atractivos para procesos de
refrigeracion y potencia. Tipicamente, la fenomenologia se ha asociado a procesos de
conveccién porque provocan movimientos de masa macroscépicos, pero al ser cambios
de fase involucran también variables que no se suelen usar en estos procesos como son
aquellos que afectan a la superficie, e.g. la tensién superficial y el calor latente. Aunque
son dos fendmenos similares pero opuestos, cada uno tiene sus propias caracteristicas y
por ello deben ser tratados de forma separada.

3.7.1. Condensacion

La condensacién es un fendmeno de cambio de fase de vapor a liquido. Ocurre
cuando la temperatura del vapor es reducida por debajo de su temperatura de saturacion,
cosa que habitualmente sucede cuando el vapor entra en contacto con una superficie fria.

Se pueden observar dos modos diferentes de condensacion: condensacion en pelicu-
la (film condensation) o condensacion gota a gota (dropwise condensation). El primero
de ellos, es el modo dominante. El condensado empapa toda la superficie creando una
delgada lamina de liquido, que por accién de la fuerza de la gravedad, se desliza ha-
cia cotas inferiores. La condensacion entonces se produce mayoritariamente la interfase
liquido-vapor de dicha pelicula. En el segundo modo, sobre la superficie se forman gotas
de diferentes tamafios que cuando alcanzan cierto tamafio se deslizan también por ac-
cién de la fuerza de la gravedad. Este modo, aunque alcanza mas de 10 veces mejor ratio
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de transferencia de calor, es complicado de mantener industrialmente y a menudo re-
quiere aditivos en el vapor o revestimientos sobre la superficie (Cengel y Ghajar, 2011).
Por su improbabilidad, una suposicién habitual es que todo el condensado proviene del
primer modo.

En este trabajo, el fenémeno de la condensacién adquiere relevancia en instalaciones
de tubos cilindricos horizontales, ya sea en su cara externa o en su cara interna. A
continuacion se va a analizar este fenémeno en estas dos situaciones.

3.7.1.1. Condensacion sobre tubos cilindricos horizontales

El flujo de condensado sobre un tubo cilindrico horizontal se divide en dos en su
parte superior y discurre simultdneamente por ambas caras del tubo hasta que se une
en su parte inferior, tal como muestra la Fig. 3.3a. El espesor de la pelicula depende en
primera instancia del ratio de condensado que se vaya produciendo y de la velocidad
de la pelicula, que como puede intuirse, no es constante a lo largo de la curva del tubo.
Siguiendo los argumentos expuestos por Nusselt en 1916 para la condensacién en pe-
licula sobre una superficie vertical plana, se puede resolver analiticamente el problema
de la condensacién sobre tubos horizontales (Dhir y Lienhard, 1971).

La primera suposicion es que la pelicula se mueve sobre la superficie del tubo en
un régimen laminar. De acuerdo a ello, y usando la ley de la viscosidad de Newton,
que muestra la relacion lineal existente entre el balance de tensiones tangenciales al

movimiento, 7, y la velocidad de la deformacién en dicha direccidn, ‘é—;f, se tiene que:
dv )
& = L= (pr=p)a(8—)sin(6), (3.109)

donde el sentido de las variables espaciales sigue el convenio mostrado en la Fig. 3.3b.
x es la coordenada espacial paralela al movimiento, v su velocidad, y la coordenada
espacial tangencial al movimiento, 0 el espesor de la pelicula y 6 la coordenada angular.

Meop

(a) Pelicula delgada sobre tubo (b) Esquema de la pelicula
horizontal

Figura 3.3: Condensacion sobre tubos horizontales
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El balance de tensiones es la resta entre la tensién gravitatoria que tira del fluido en la
direccién perpendicular a la superficie terrestre y el empuje del vapor que se opone a
este movimiento. La viscosidad del fluido, 1, es la variable que completa esta relacién
lineal.

Integrando la Eq. 3.109 sobre y y aplicando la condicion de contorno de que la velo-
cidad es nula en la misma superficie del tubo (v = 0 en y = §), el perfil de velocidades

€S.:
. 2
0= (pfan)g <5y— y2> sin(6). (3.110)

La velocidad media dependiendo del angulo es:

1 5(Pf_Pv)g< y2> . (pr —pv)ed> .
Vg 5/0 7 y > sin(0)dy 3 sin(0) ( )

El flujo mésico por unidad de longitud (I") en funcién del dngulo es:

. L 3
I = prove = Pr(Pr—P)Bd" o o). (3.112)

3n

El calor transferido del vapor al tubo a través de la pelicula de liquido es igual al
calor liberado cuando el vapor es condensado. De acuerdo con la teoria de condensa-
cion de Nusselt, el calor es transferido solo por conduccién en la pelicula de liquido.

Asumiendo esto:
Tsl - Tw

)
donde la aplicacién de la Eq. 3.65 permite tener una medida de la conduccién a ambos
lados de la pelicula dado que tienen diferentes valores de la temperatura. En la interfase
vapor-pelicula, la temperatura es la de saturacién del liquido, 7y;; en la interfase liquido-

sélido, la temperatura es la de la superficie del tubo, T,. Haciendo el cambio de variable,
0=x/r:

dQ = Ldin = ILdT" = k;

(ldx), (3.113)

ar _ rky

de LS
Usado el espesor de la pelicula dado en la Eq. 3.112 e integrando sobre la mitad del
tubo:

(Ty —T,). (3.114)

I _ _ /3 .n
0 0

El flujo méasico medio por unidad de longitud es:

- My 3k3]:v_Tw3 1/4
pr(ps—pv)arks (T )) ' 3.116)

I'=1,9236

Usando la ley de enfriamiento de Newton (Eq. 3.66):

Q; =2ILT = 04A;,(Ty — Ty,), (3.117)
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es posible obtener el coeficiente de transferencia de calor medio del tubo:

1/4
pf(pfpv)gk}L> /

(3.118)

=0,7282
o, = 0,728 ( Ty —T,)r

La temperatura del liquido en la pelicula varia entre la de interfase vapor-pelicula,
Ty, y la de la interfase liquido-sélido, 7,,. Una suposicion habitual es evaluar las propie-
dades termodinamicas de la pelicula a una temperatura media, 7.
Ty —T,
T, == (3.119)
' 2
Para compensar que el condensado se enfria por debajo de la temperatura de satura-
cion a la temperatura media, T, es habitual reemplazar el calor latente, L, por un calor
latente modificado, L™, que se define tal que:

Lt = L+0,68¢, (T —Ty). (3.120)

Los condensadores basados en tubos horizontales son corrientes en la industria.
Consisten en haces de tubos dispuestos en filas y columnas para minimizar su volumen.
Cuando se trabaja con este tipo de condensadores hay que tener en cuenta suposiciones
adicionales ya que el espesor de la pelicula es mucho menor en los tubos superiores que
en los inferiores como consecuencia del vertido del condensado producido en los tubos
superiores sobre los inferiores. Si los tubos drenan suavemente y homogenéamente so-
bre el tubo inmediatamente inferior desprecidndose olas e imperfecciones en la pelicula,
entonces el coeficiente de transferencia de calor para toda la columna de tubos puede
calcularse analiticamente como (Cengel y Ghajar, 2011):

1/4
pr(pr—py)gkiL” /
zn(zvl - Tw)rNrow

a=0,7282 ( (3.121)

El condensado total producido por el haz de tubos puede ser determinado por la
siguiente expresion:
. Q o NculNrowaAs,t(Tsl - Tw)
m=—= .
Lt Lt

(3.122)

3.7.1.2. Condensacion en el interior de tubos cilindricos horizontales

La condensacién sobre tubos horizontales, al igual que sobre otras geometrias ba-
sicas, se puede resolver analiticamente porque los factores que influyen en el resultado
son pocos. A medida que se van afiadiendo factores como turbulencias, imperfeccio-
nes en la superficie o la velocidad del vapor se tiene que hacer uso de correlaciones
experimentales. En el caso de la condensacion en el interior de tubos, tanto la veloci-
dad del vapor como la limitacién del flujo de condensado son factores que no pueden
despreciarse.
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Cuando la velocidad del vapor es baja, este puede considerarse estancado y el liqui-
do en el interior del tubo se mueve por un gradiente hidrdulico. La condensacion que se
produce en la pared interna del tubo hace que se recubra de una pelicula de liquido que
por accién de la gravedad cae hasta su parte mds baja del tubo, llegando a acumularse
el condensado en esa zona. En (Chato, 1962) se comprobd experimentalmente que la
transferencia de calor no era particularmente sensible a la cantidad de condensado acu-
mulado en el fondo del tubo en estas condiciones y se sugiere la siguiente expresion
pseudo-analitica para el coeficiente de transferencia de calor:
pr(pr—pv)okiL? v

o = 0,555 :
21 (Ty — T)r

(3.123)

donde las propiedades termodindmicas de la pelicula deben evaluarse a la temperatura
media dada por la Eq. 3.119.

Para un condensador compuesto por un haz de tubos donde la condensacion se pro-
duce en el interior, y considerando bajas velocidades en el vapor, el condensado total se
puede calcular con la Eq. 3.122 donde el coeficiente de transferencia de calor es el dado
por la Eq. 3.123. Es 16gico pensar que si la velocidad del fluido es baja (movimiento
por gradiente hidrdulico) y la longitud a recorrer grande, aunque el régimen sea laminar
el flyjo al final perdera su calor sensible y adquirird la temperatura de la pared del tubo.
Este hecho debe ser incluido en el balance energético del mismo.

El comportamiento de un condensador de este tipo fuera de las condiciones ante-
riormente citadas dista mucho de estos resultados. La caida de presion a lo largo del
condensador se hace muy complicada de estimar y existen muy pocas referencias en la
literatura que traten este problema (Collier y Thome, 1994).

3.7.2. Ebullicion

La ebullicién y la evaporacién son dos procesos similares que obtienen el mismo
resultado: un cambio de fase de liquido a vapor. Ambos procesos ocurren cuando la
presion de vapor es menor que la presion de saturacién. La principal diferencia entre
ambos es donde tienen lugar: la ebullicién ocurre en la interfase liquido-sélido mientras
que la evaporacién ocurre en a interfase liquido-vapor. Mientras que la ebullicién nor-
malmente requiere que la masa entera de liquido alcance las condiciones de saturacidn,
la evaporacién solo ocurre cuando la fase gaseosa, que puede ser una mezcla de dife-
rentes sustancias, no estd saturada con la sustancia evaporante. Cuando la fase gaseosa
solo tiene un componente que resulta ser el mismo que evapora de la fase liquida y este
estd en equilibrio térmico, es muy dificil diferenciar entre ambos procesos. Tanto, que
hasta a veces pueden considerarse el mismo.

Una de las caracteristicas mds importantes de la ebullicion es la formacién de bur-
bujas de vapor que aparecen en la interfase liquido-sélido y ascienden hasta la interfase
liquido-vapor. El crecimiento de estas y su dindmica dependen de la diferencia de tem-
peratura entre s6lido y liquido y de las propiedades termodindmicas del fluido. Y afectan
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fuertemente a la transferencia de calor. A pesar de que el fendmeno de la ebullicién es
bien conocido, el proceso de la formacion de las burbujas atin no se entiende comple-
tamente lo que obliga a recurrir a expresiones empiricas o semi-analiticas para predecir
los ratios de transferencia de calor.

Hay dos modos bdsicos de ebullicién: en reposo o en movimiento. El primero, en
inglés pool boiling, ocurre cuando la superficie caliente estd sumergida en el liquido y
este no es agitado. El movimiento en el liquido se debe a una mezcla entre conveccién
natural y ascension de las burbujas. El segundo, en inglés flow boiling, sucede cuando
el liquido fluye por una superficie caliente. La conveccién en este caso es forzada. Si
ocurre en una tuberia cerrada el liquido y el vapor fluyen a la vez condicionando la
dindmica del flujo. A este flujo se conoce como flujo bifésico.

La ebullicién puede ser clasificada en: subenfriada y saturada. Se dice que la ebulli-
cion es subenfriada cuando la mayor parte de la masa del liquido tiene una temperatura
inferior a la de saturacion. En este caso, la velocidad de transmision del calor es lenta
y se genera un gradiente de temperaturas en la masa del liquido desde la superficie del
sélido caliente. Las burbujas se generan en la interfase liquido-sélido pero quedan confi-
nadas en una region cercana a la superficie caliente ya que alejadas de esta, el gradiente
negativo de temperaturas hace que se condensen. Cuando la temperatura del liquido al-
canza las condiciones de saturacion la ebullicidn es saturada y las burbujas alcanzan la
interfase liquido-vapor produciéndose una separacion efectiva de vapor.

En este trabajo, toda ebullicién es tratada como de saturacion. La ebullicién suben-
friada queda enmascarada, por tanto, en el proceso de transmision de calor entre el
sélido y el liquido.

3.7.2.1. Ebullicién en reposo

En la ebullicién en reposo se pueden identificar cuatro regimenes, cada uno domi-
nado por un fendmeno en particular en la transferencia de calor. La curva de ebullicién
(también llamada curva de Nukiyama) es una representacion del flujo de transferencia
de calor por drea en funcién de la diferencia de temperaturas entre el liquido y el s6-
lido caliente y muestra las diferencias entre estos regimenes. La curva de la Fig. 3.4a
representa la curva de ebullicidn del agua a 1 atm de presion y es similar para todos los
fluidos. Depende de la presion, del liquido y del material usado para calentar el liquido.

En el primer régimen, conocido como ebullicién de conveccidn natural, la tempe-
ratura del sélido es solo unos grados mayor que la temperatura de saturacién, Ty y 54
respectivamente segin la nomenclatura de la Fig. 3.4a. Se caracteriza por la ausencia de
burbujas. El liquido es sobrecalentado por encima del equilibrio en la interfase liquido-
solido y las corrientes de conveccidn natural lo transmiten al resto de liquido. Cuando
este liquido sobrecalentado alcanza la interfase liquido-vapor se produce evaporacién
para devolver al sistema al estado de equilibrio. Para el agua, el limite de este régimen
se alcanza con una diferencia de temperaturas de aproximadamente 5 °C.

Cuando se incrementa la temperatura, aparecen las primeras burbujas. Al principio,
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Figura 3.4: Curva de Nukiyama (Cengel y Ghajar, 2011)

estas burbujas no llegan a la superficie y se condensan en el liquido. Este mecanismo
de transmision del calor es més rdpido que solo la conveccidn natural y el vapor sigue
produciéndose en la interfase liquido-vapor. Si se sigue incrementando la temperatura
del sélido, pasados los 10 °C de diferencia en el agua, alguna de las burbujas llega a la
superficie. A partir de entonces la produccidn del vapor se localiza principalmente en la
interfase liquido-sélido. Si se aumenta la temperatura del s6lido se alcanza un maximo
en el flujo de calor. Este es el llamado punto de flujo de calor critico (AT » 30 °C para
el agua) y marca el limite del régimen conocido como ebullicién nucleada.

A partir del punto de flujo de calor critico, la transferencia de calor decae debido
a que se empieza a formar una pelicula de vapor en la interfase liquido-sélido. Siguen
existiendo las burbujas, pero las partes cubiertas por la pelicula actdan de aislante entre
solido y liquido debido al bajo coeficiente de conduccién térmico que tiene el vapor.
Este régimen, llamado de transicion, se caracteriza por su inestabilidad y suele evitarse
en operacion.

Cuando la pelicula recubre toda la superficie, se alcanza un minimo local
(AT = 120 °C para el agua), llamado punto de Leidenfrost. A partir de ese punto, el
régimen se llama ebullicién en pelicula y se caracteriza porque la radiacién se convierte
en el mecanismo de transferencia de calor dominante entre el sélido y el liquido. Por
tanto, a medida que aumenta la diferencia de temperaturas la transferencia aumenta a la
cuarta potencia.

Un fenémeno experimental que se ha observado es que cuando la fuente de calor
es controlada, la ebullicién no siguen esta curva. Si aplica calor aumentando progresi-
vamente la diferencia de temperaturas, al alcanzar el punto de flujo critico no prosigue
por el régimen de ebullicién. Se produce un salto al de ebullicién en pelicula que como
consecuencia incrementa stbitamente la temperatura del material empleado para calen-
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tar el liquido. Dependiendo del material se puede provocar una fusién del mismo, es por
ello, por lo que se llama fenémeno de quemado a este salto. Este fendmeno forma un
ciclo de histéresis, ya que si se disminuye la diferencia de temperaturas en el régimen de
ebullicién en pelicula, al llegar al punto de Leidenfrost se produce una disminucién re-
pentina de la temperatura del material que calienta el liquido hasta pasar a la ebullicién
nucleada.

Correlaciones de transferencia de calor. Reproducir en una sola expresién los cua-
tro regimenes de la ebullicidon en reposo es una tarea inabarcable e ineficiente por la
cantidad de consideraciones que se deberian tener en cuenta. Es habitual encontrar en la
literatura correlaciones empiricas que reproducen cada uno de los regimenes con cierto
grado de éxito.

Para el régimen de ebullicién de conveccién natural, que estd gobernada por las
corrientes convectivas inducidas naturalmente, la transferencia de calor puede ser de-
terminada con bastante grado de precision por las correlaciones que se suelen emplear
en conveccion natural. Por ejemplo, si el evaporador estd formado por tubos cilindri-
cos horizontales suficientemente largos para despreciar los efectos de borde, entonces
la correlacién mas adecuada es la sugerida por Churchill y Chu (1975):

2

0,387Ra'/®

(52"

vélida para nimeros de Rayleigh, Ra, comprendidos entre 107> y 10'?. El niimero de
Rayleigh es un niimero adimensional asociado a la transmision de calor que se define
como:

Nu= | 0,60+

, (3.124)

_ oB CpP :
=k
Este nimero depende de las propiedades termodindmicas del fluido como el coeficiente
de expansién térmica f3, el calor especifico a presién constante c¢,, la densidad p, la
viscosidad 1, y el coeficiente de conductividad térmica k. Ademads, también depende
de la aceleracién gravitatoria g, la temperatura de la superficie 7,,, la temperatura del
fluido en un punto alejado de la capa limite 7., y de la longitud caracteristica /.. En este
caso, la longitud caracteristica es el didmetro exterior del tubo. Todas las propiedades
termodindmicas son evaluadas en la capa limite del liquido cuya temperatura es:

T+ T,
>

El nimero de Prandl, Pr, es un nimero adimensional proporcional al cociente entre la
difusividad de momento y la difusividad térmica y se define asi:

Ra (T, — T2, (3.125)

Tiim = (3.126)

(3.127)
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Tabla 3.1: Valores de Cg y ng para varias combinaciones de s6lido-liquido (Incropera et
al., 2012)

Combinacion liquido-sélido Cr nR
Agua-Cobre
Rugoso 0,0068 1,0
Pulido 0,0128 1,0

Agua-Acero inoxidable
Quimicamente fresado | 0,0133 1,0
Mecénicamente pulido | 0,0132 1,0

Molido y pulido 0,0080 1,0
Agua-Latén 0,0060 1,0
Agua-Niquel 0,0060 1,0
Agua-Platino 0,0130 1,0
n-Pentano-Cobre

Pulido 0,0154 1,7

Rectificado 0,0049 1,7
Benceno-Cromo 0,0101 1,7
Alcohol etilico-Cromo 0,0027 1,7

En el régimen de ebullicién nucleada, la transferencia de calor depende fuertemente
de las burbujas (generacién y dindmica), y por tanto, es muy complicado de predecir. El
estado de la superficie y el material con el que se calienta el liquido también afectan a
la transmisién de calor. La correlacién mas usada para este régimen es la propuesta por
Rohsenow (1952):

. P\ (ep(T—T)\*
QZAJ]L(M) (CPC(RLPM’)> (3.128)

donde A; es el drea de intercambio, L es el calor latente, o la tensidén superficial y
Ty la temperatura de saturacion del liquido. El valor de la constante experimental ng
depende del liquido y la constante experimental Cg depende de la combinacién sélido-
liquido. La Tab. 3.1 muestra algunos valores de estas constantes. Todas las propiedades
termodindmicas deben ser evaluadas a la temperatura de saturacion del liquido.

La correlacion de Rohsenow, Eq. 3.128, es independiente de la geometria o la orien-
tacion de la superficie caliente. Sin embargo, es muy dependiente de las propiedades de
la superficie, y solo debe aplicarse a superficies limpias y relativamente suaves. La co-
rrelacion tiene un £30 % de error en el flujo de calor para una diferencia de temperturas
dada, por ello los resultados deben ser interpretados correctamente.

El punto de corte entre ambas correlaciones, Eq. 3.124 y 3.128, no se puede definir
para una diferencia de temperaturas exacta porque ambas dependen del liquido y de sus
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propiedades termodindmicas. Esto supone un problema a la hora de modelar dindmi-
camente una ebullicién de este tipo. El punto de corte se desplaza con el tiempo en la
medida en la que lo hacen las propiedades termodindmicas del fluido. Cuando el modelo
entra en la zona de influencia del corte, se produce un evento de estado para calcular el
nuevo valor, ralentizando, en el mejor de los casos, parando, en el peor, la simulacién.
Una posible estrategia para afrontar el problema consiste en usar una sola correlacién
para las dos regiones si el modelo es capaz de admitir el error cuando trabaja fuera de
la zona de operacion.

Mis alla del flujo de calor critico, las variables quedan fuera de la zona de operacién
de los sistemas modelados en este trabajo y por tanto carecen de interés en la misma.
Si se quiere ampliar los conocimientos en la materia se pueden consultar las referencias
(Cengel y Ghajar, 2011; Incropera et al., 2012).

3.7.2.2. Ebullicion en movimiento

Si el fluido es forzado a moverse por fuerzas externas, e.g. una bomba hidraulica o la
gravedad, la ebullicién muestra una combinacién de efectos producidos por la ebullicién
en reposo y la conveccidn forzada. Esta ebullicién se puede clasificar en funcién de si
el fluido es forzado a moverse sobre o en el interior de la superficie caliente.

Cuando la ebullicién en movimiento se produce sobre la cara exterior de un cuer-
po, esta presenta los mismos regimenes que la ebullicién en reposo. Sin embargo, la
transferencia de calor se ve modificada considerablemente. A mayor velocidad, mayor
transferencia (Cengel y Ghajar, 2011). Para evaporadores de tubos horizontales sumer-
gidos, el efecto de la velocidad se puede traducir en un desplazamiento de la curva de
ebullicién hacia mayores valores de transferencia de calor (v. Fig. 3.4b).

La ebullicién en movimiento en el interior de geometrias es un fenémeno mucho
mds complejo. Esto se debe a que no hay una interfase liquido-vapor para que escape
el vapor generado, y por tanto, liquido y vapor se ven forzados a moverse conjunta-
mente. El modo en el que liquido y vapor coexisten es determinante para entender las
caracteristicas termohidrdulicas del fluido. Se pueden distinguir hasta cuatro configu-
raciones diferentes de flujo bifdsico’: disperso, intermitente, estratificado y anular. La
determinacién de la configuracién del flujo depende de la presion, el flujo mésico, el
flujo de calor y la geometria del canal. No existe un método directo para determinar
estos patrones (Bonilla et al., 2013b), pero si se es capaz de determinar las velocidades
superficiales del fluido de ambas fases, es posible hacerlo indirectamente mediante los
esquemas experimentales como el que muestra la Fig. 3.5.

3.7.2.3. Evaporacion en pelicula descendente

Un caso particular de ebullicién en movimiento sucede cuando esta se produce en
una pelicula de liquido que desciende sobre la superficie de un sélido. El liquido es for-

3No todos los autores se ponen de acuerdo en esta clasificacién. Algunos autores consideran otras
configuraciones, y hay otros que distinguen también entre configuraciones intermedias.
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Figura 3.5: Principales patrones de flujo bifdsico en tuberias horizontales (Romero-
Alvarez y Zarza, 2007)

zado a moverse por la fuerza de la gravedad pero al igual que en el caso de la conden-
sacion sobre tubos horizontales (cf. §3.7.1.1), el mecanismo de transferencia de calor
no se ajusta al de una combinacién entre un cambio de fase y una conveccidn forzada
convencional. Esto se debe a que la estrechez de la pelicula dificulta los movimientos
macroscopicos de masa en direccién perpendicular al movimiento.

La evaporacién en pelicula descendente es un proceso controlado por dos fenéme-
nos diferentes, el de conduccién-conveccion a través de la pelicula y el del cambio
de fase, y ambos estdn ligados al espesor de la pelicula. Por ello, las inestabilidades
en la pelicula juegan un papel importante. El movimiento de la pelicula habitualmen-
te estd dominado por efectos de viscosidad, gravedad y tensién superficial, y cualquier
perturbacién que le afecte puede provocar ondas en la pelicula que a su vez afectan
fuertemente el ratio de evaporacién (Habert, 2009). El proceso de evaporacién hace que
la pelicula adelgace progresivamente, llegando incluso a provocar huecos secos en la
pelicula que afectan también al ratio de evaporacion.

A pesar de los evidentes inconvenientes derivados de la inestabilidad de pelicula, los
ratios de transferencia de calor obtenidos por este tipo de evaporacién son muy elevados,
lo que hace que el fendmeno sea muy atractivo para la industria. Si se comparan los
evaporadores de pelicula descendente de tubos horizontales con los evaporadores de
tubos sumergidos, se obtienen las siguientes ventajas (Thome, 2004):

= Mayor rendimiento en la trasferencia de calor.

= Menor carga de refrigerante, reduccién de aproximadamente 1/3 del fluido de
trabajo.

= Mayor uniformidad en el coeficiente global de transferencia de calor.
= Mejor control de la temperatura.
= Mads compacto, reduccién del volumen del evaporador.

Y desventajas:
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(@) (b) (©

Figura 3.6: Modos idealizados de drenaje: (a) por gotas (b) por columna (c) por cortina
(Mitrovic, 1986)

= Menor experiencia en el disefio.

» Gran sensibilidad a la no uniformidad de la distribucién del liquido en la parte
superior del tubo.

= Menor tolerancia a la falta de fluido.

El potencial para remplazar los evaporadores de tubos sumergidos por los de tubos
horizontales de pelicula descendente en la industria es evidente, pero las reticencias
a hacerlo se deben a la dificultad en distribuir uniformemente el liquido en el tubo y
a la alineacion de los tubos. Ademds, la experiencia adquirida en la industria con los
evaporadores de tubos sumergidos ha permitido la optimizacién de su disefio, cosa que
atn no ha pasado con los de pelicula descendente donde la superficie de transferencia, la
geometria del haz de tubos y las estrategias de operacion atin deben refinarse (Ribatski
y Jacobi, 2005).

El funcionamiento de un evaporador de pelicula descendente y tubos horizontales
es sencillo. En la parte superior del evaporador, una bandeja perforada u otro tipo de
distribuidor rocfia el liquido en forma de spray sobre la primera fila de un haz de tubos.
Sobre la superficie de cada uno de los tubos, se forma una pelicula delgada. Cuanto
mds uniforme sea la distribucién de liquido sobre la superficie de los tubos, més uni-
forme serd el espesor de la pelicula y mejor comportamiento tendrd el evaporador. La
pelicula formada desliza por accién de la gravedad empapando completamente al tubo.
La disposicién del haz en forma de filas y columnas hace que la pelicula formada en la
primera fila de tubos fluya por las columnas de tubos hasta caer en un depo6sito situado
en el fondo del evaporador.

La forma en la que la pelicula fluye de un tubo a otro influye en la uniformidad de
esta sobre el tubo. Existen tres modos basicos de drenaje: por gotas, por columnas y por
cortina (v. Fig. 3.6). La determinaciéon de un modo u otro no solo depende del flujo ma-
sico, sino que también del espaciado entre tubos (Yung et al., 1980) y de las propiedades
termodindmicas del liquido (Habert, 2009). El modo cortina es el mas conveniente para
la evaporacion en pelicula descendente ya que permite una mayor uniformidad y evita
huecos secos en la pelicula.
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La aparicién de huecos secos en la pelicula y el efecto de estos en la transmision
de calor puede ser estimado (Ribatski y Thome, 2007; Habert y Thome, 2010). Si se
consideran los huecos secos como una reduccién del drea mojada del tubo, el efecto en
la transferencia de calor es proporcional a esta reduccion. Habert y Thome (2010) pre-
sentaron una correlacion experimental del drea aparente para distintos tubos y distintos
fluidos en funcién del nimero de Reynolds de la pelicula al llegar al tubo:

(3.129)

Fy — Retop/Reonset si Re < Reypser
A 1 si Re > Reonser

donde Fy es el cociente entre el drea mojada aparente y la total del tubo, Re;,), es el
nimero de Reynolds en la parte superior del tubo y Re,pse; € €l valor minimo limite
del nimero de Reynolds por debajo del cual aparece este efecto. Este limite se puede
calcular con la siguiente expresion:

2¢,,r
Reonser = 6578 < gz > y (3.130)

que depende del flujo de calor por area que recibe la pelicula de liquido, g,,.

En la evaporacion en pelicula descendente se pueden identificar dos de los regi-
menes estudiados en la ebullicién en reposo (v. §3.7.2.1): ebullicién por conveccién
natural y ebullicién nucleada. En la primera, la pelicula se calienta por encima del es-
tado de saturacidn y libera ese calor con la evaporacion en la interfase liquido-vapor.
La ebullicién nucleada en una pelicula descendente difiere de la ebullicién en reposo
debido a que posiblemente todas las burbujas lleguen a la interfase liquido-vapor.

Los efectos observados en la transferencia de calor son los siguientes (Habert,
2009):

» Temperatura de saturacion. En el régimen convectivo, un aumento de la tempera-
tura causa un aumento en la transferencia, probablemente debido a la variacién en
la viscosidad que afecta a la pelicula. En el régimen nucleado, se observan efectos
competitivos opuestos, puede ayudar al incremento de la densidad de nucleacién
o inhibir el crecimiento de burbujas debido al salto en el perfil de temperaturas.

= Flujo de calor. En el régimen convectivo no se ha observado variacion en el coe-
ficiente. En el nucleado, se observa un aumento en la densidad de nucleacion.

» Flujo mdsico. Tanto en el régimen convectivo como en el nucleado no parece
existir una relacién entre el coeficiente de transferencia de calor y el flujo mésico,
siempre y cuando no haya huecos en la pelicula.

» Didmetro del tubo. En el régimen convectivo se han medido mayores valores de
coeficientes de transferencia de calor en tubos con menor didmetro. En el régimen
convectivo no se ha observado tal variacion.
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» Distribuidor del liquido. Una distribucién uniforme en cantidad y temperatura del
liquido sobre los tubos es crucial para la formacién de la pelicula.

= Flujo de vapor. El flujo de vapor tiene un doble efecto, puede provocar una mala
distribucién del spray perjudicando la transferencia, o puede promover olas en la
pelicula cuyo resultado es mejorar la conveccidn, y por tanto, la transferencia.

Existen muchas correlaciones para la evaporacion en pelicula descendente en la
literatura, (Ferndndez-Seara y Pardifias, 2014; Ribatski y Jacobi, 2005). El grado de
aplicabilidad de la mayoria sigue siendo bastante restrictivo. La mayoria de estas co-
rrelaciones estdn basadas en niimeros adimensionales como el de Reynolds, Prandl o
Arquimides (nimero basado en didmetro del tubo) aunque si el régimen es nucleado
entonces se suele emplear también el flujo de calor por 4rea en la correlacion. La si-
guiente relacion fue propuesta por Sernas (1979) y Rogers et al. (1995) con diferentes
coeficientes (cy, c2 Yy €3).

Nu = c1Re>PrAr®. (3.131)

Esta misma correlacién fue usada por de la Calle et al. (2014) donde se ajustaron los
coeficientes con datos experimentales para un evaporador de una planta de desaliniza-
cién por destilacién multiefecto.

3.7.2.4. Evaporacion subita

Cuando un liquido entra en un recinto donde la presién reinante es menor que la
presion de vapor de este liquido, se produce una evaporacion repentina parcial del 1i-
quido hasta que ambas presiones se igualan. El calor latente se emplea para enfriar la
temperatura del liquido que entra. Este proceso se llama evaporacion subita o flash, y
es muy habitual en sistemas de refrigeracion donde suele haber circulacién de liquido
entre recintos a diferentes presiones. La conveniencia o no del proceso depende de las
caracteristicas del sistema, algunas veces se explota para obtener vapor como en la des-
tilacién multi-etapa, y otras veces se intenta evitar ya que puede producir inestabilidades
del sistema o una penalizacion de la transferencia de calor en evaporadores (Palenzuela
etal., 2014).

En esta trabajo se diferencian dos situaciones, aunque el proceso en si mismo sea
idéntico. La primera situacion, corresponde al caso en el que la corriente de liquido
entre al sistema por la fase de vapor. Si se aisla el proceso y se hace un balance de masa
y energia se tiene que:

0 = ritip — Mgy — ey, (3.132)
0 = rinhin — Mouhsy — Mieyhsy. (3.133)

En el proceso no hay ni acumulacién de masa ni de energia. La entalpia especifica de
salida del liquido corresponde a la de saturacion de ese liquido a esa presion. Si se
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despeja el flujo masico de salida, r,,, de la Eq. 3.132 y se sustituye en Eq. 3.133 se
puede calcular el flujo de evaporacién como:

o min(hin - hsl)

ey = 3.134
Hley — ( )

La segunda situacién es cuando la corriente de liquido entra al sistema por la fase
liquida. Este al entrar evapora dentro de la masa de liquido generando burbujas que, al
igual que en la ebullicién subenfriada, tienden a condensarse rdpidamente si la tempe-
ratura del liquido no estd en condiciones de saturacion. Estos casos quedan enmasca-
rados en la transferencia de calor entre liquidos. Si la fase liquida estd en condiciones
de saturacion o préxima entonces las burbujas alcanzan la interfase liquido-vapor. El
tratamiento para calcular el flujo de evaporacién es similar al expuesto en la §3.6.1,
donde nuevamente la frontera del CV serd la que cubra solo la fase liquida. El flujo de
evaporacion para este caso puede calcularse de acuerdo a:

_
hsv - hsl

ey =

; m
—mhg — Y itin i (s — hin i) + - pl, (3.135)
donde se ha tenido en cuenta que puede haber varias entradas de flujo.

3.8. Casos practicos de cambios de fase II: absorcion y desor-
cion

La absorcién describe el proceso de transferencia de masa de un vapor a un liquido
(o un sélido en algunos casos). Es un proceso similar a la condensacién ya que implica
un cambio de fase vapor-liquido, pero requiere de un disolvente que tenga afinidad por
ese vapor y que tras la transferencia forme disolucién con él. Después de que el vapor
sea absorbido en una fase condensada, este libera el calor de absorcién, que es andlogo
al calor latente en un proceso de condensacién. No hay que confundir absorcién con
adsorcidn, i.e. proceso por el cual dtomos, iones o moléculas son atrapados o retenidos
en la superficie de un sélido. El primero es un fendmeno de volumen, el segundo de
superficie.

La desorcién, también llamado empobrecimiento, describe el proceso dual a la ab-
sorcion, es decir, la generacion de vapor en una disolucién absorbente. Al igual que la
ebullicidn, es un proceso que requiere energia.

Lo que caracteriza a estos dos procesos es que tanto la absorcién como la desorcién
se realizan a temperaturas y presiones diferentes en la disolucién a las de saturacién del
vapor. Es por ello, por lo que estos procesos son muy atractivos en la industria de la
refrigeracion ya que son capaces de sustituir una entrada mecédnica al sistema por una
entrada de calor.

La absorcién es un proceso ligado a fenémenos difusivos y por tanto de no equili-
brio. Se produce en la interfase liquido-vapor y origina un gradiente de concentraciones
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en direccion perpendicular a la superficie. A una cierta temperatura y presion existe
una concentracién de saturacion a partir de la cual no hay m4s afinidad por el vapor.
Esta saturacion fija una concentracion en la capa limite de esa interfase. La absorcién
es un proceso rdpido en comparacion con la homogeneizacién de la concentracién en
el liquido, y por tanto, se crea un gradiente de concentraciones en el liquido. La ten-
dencia termodindmica a alcanzar un equilibrio origina una fuerza que empuja a igualar
concentraciones en todos los puntos del liquido.

Se puede establecer una analogia entre los mecanismos de transferencia de calor y
los mecanismos de transferencia de masa. Ambos se producen por un desequilibrio, uno
de temperaturas y el otro de concentraciones, y ambos cumplen con el segundo princi-
pio obligando al sistema a alcanzar un estado de maxima entropia. El resultado de estos
desequilibrios es la aparicién de un flujo de calor o de masa en direccién opuesta al
gradiente de temperaturas o concentraciones. Si la difusion se produce a escala micros-
cOpica entonces la transferencia se lleva a cabo por conduccién y la ley que aproxima
su comportamiento es la de Fick:

dCW’A

dx ’
donde Dyp es el coeficiente de difusién del elemento A en B'y Cw 4 la concentracién
madsica del elemento A. Si la difusién se produce a escala macroscépica como pueda ser
en un fluido, entonces se habla de conveccidén de masa y sigue una ley andloga a la ley
de enfriamiento de Newton:

tigis = —DapAs (3.136)

tigif = 0gifAs(Cw sar — Cw,eo), (3.137)

donde oy;y es el coeficiente de difusion convectiva, Cy g la concentracion mdsica de
saturacion y Cw . la concentraciéon mdsica en un punto alejado de la superficie por
donde se produce la difusién. El nimero de Sherwood, Sh, es un nimero adimensional
utilizado en transferencia de masa equivalente al niimero de Nusselt para la transferencia
de calor. Representa el cociente entre la transferencia de masa por conveccién y por
conduccidn:
_ Yayle

Dap

La transferencia de masa por conveccion, al igual que pasa con la de calor, es un
proceso bastante complejo que depende de muchos factores, ya sean geométricos, hi-
draulicos o de las propiedades termodinamicas del fluido. La dificultad de hallar solu-
ciones analiticas hace que sea necesario el uso de correlaciones experimentales. En la
absorcion, la transferencia de calor y de masa son fenémenos acoplados y no se pue-
den tratar de forma independiente. Esto puede mostrarse en forma de relacion entre el
nimero de Nusselt y el de Sherwood (Cengel y Ghajar, 2011), aunque también suele
expresarse en forma de correlacion.

La absorcioén es el proceso critico en las bombas de calor, por ello el esfuerzo dedi-
cado a su estudio ha sido importante, sobre todo desde los dltimos 25 afios. Los absor-
bedores de pelicula descendente son de los que més éxito tienen en la industria, entre

Sh (3.138)
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ellos destacan los de tubos horizontales. Sin embargo, alin existen lagunas para una
completa comprension del fendmeno sobre estas geometrias. La validez experimental
de las correlaciones de la literatura es muy limitada (Killion y Garimella, 2001).

3.9. Termodinamica de reacciones quimicas

La entalpia es una funcién de estado fundamental para aquellos sistemas en los
que tiene lugar una reaccién quimica. Esto se debe a que la diferencia de entalpias
entre el estado final e inicial independientemente del camino seguido constituye el calor
de reaccidn si el proceso sucede a presion constate. Aplicando el primer principio al
sistema:

Uy~ Ui =Q—p(Va—W1), (3.139)

el calor de reaccion es:
Q= (Ux+pVa) — (Ui +pV1) = H, — Hi. (3.140)

Esta misma relaciéon se present6 en la §3.6, en la que el calor de cambio era el
resultado de la diferencia entre las entalpias final e inicial. Si el signo de este calor es
positivo, la reaccion es exotérmica y liberara calor; si el signo es negativo, la reaccién
es endotérmica y consumird energia en forma de calor.

En la §3.3.4 se coment6 que el valor absoluto de las entalpias no podia calcularse
en termodindmica, por ello se deben definir arbitrariamente estados de referencia so-
bre los cuales poder medir las diferencias. En quimica, es habitual definir entalpias de
referencia de los elementos en condiciones normales, 25°C y 1 atm, para los cuales se
considera nula. A los compuestos se les asignan entalpias molares de formacién que
representan la variacién de entalpia que corresponde a la formaciéon de un mol de sus-
tancia en condiciones normales a partir de los elementos que lo componen en su forma
mds estable (Aguilar, 2001).

La ley experimental de Hess pone de manifiesto la condicion de funcion de estado
de la entalpfa al afirmar que (Aguilar, 2001): “El balance calorifico de una reaccion
quimica depende exclusivamente de la naturaleza y condiciones de los productos ini-
ciales y finales y es independiente de las etapas intermedias”.

Esta ley permite calcular el calor de reaccién en reacciones dificiles de realizar en la
préctica, siempre y cuando sea posible realizar la reaccién por otro camino. Los calores
de reaccién se suman y se restan del mismo modo que las reacciones. Si se cambia el
sentido de la reaccidn, el calor de reaccién cambia de signo.

Dada la siguiente reaccion:

ViB1+ V2B +... = VIB] + ViB5..... (3.141)

reactivos productos
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donde B; son los reactivos, B} los productos y V; sus respectivos coeficientes estequio-
métricos, el calor de reaccion a una presién y temperatura se expresa como:

Q= (ViH| + ViH, +...) — (ViH, + Vo Ha + ...), (3.142)

productos reactivos

donde H; son las entalpias molares de formacién de los distintos componentes.*
Haciendo uso de la capacidad calorifica a presién constante:

(SQ) (8H>
C,= ( ===, (3.143)
P \ar), \oT),
en el calor de reaccidn se obtiene que:
00 <8AH> Z <8H,~)
= = — = Vil = = Z\/ic i= AC,. (3144)
oT aT /, aT J, b g

Esta dltima expresion permite conocer el valor del calor de reaccién a una tempera-
tura diferente, 75, que la conocida, 7i:

2
AH, = AH, —l—/ AdeT. (3.145)
1

Si se considera que la reaccion es reversible se obtiene:
ViB1 + V2B + ... 2 V{B| + V}B,... (3.146)

En el momento inicial la reaccion tiene un niimero de moles ng; de la especie B;, pasado
un tiempo el nimero de moles de esa especie sera:

nj =no,; + vi&, (3.147)

donde el grado de avance, &, es una variable que describe el progreso de la reaccion y
donde los coeficientes estequiométricos son usados segtin el convenio de signos. Cuan-
do la reaccién comienza, se tiene que & = 0y n; = ng,;. Al progresar la reaccion, si & es
positivo la reaccion avanza en el sentido de izquierda a derecha y si es negativo lo hace
en sentido contrario.

Una variacién infinitesimal en & corresponde con una variacién en n;.

dn; = vidE&. (3.148)

4Para compactar la notacién, en los sumatorios los coeficientes estequiométricos se se les introduce el
siguiente convenio de signos: positivo si es producto, negativo si es reactivo. Asi, la expresién dada por la
Eq. 3.142 puede escribirse como:
0= Z ViH; = AH.
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Si existiesen varias reacciones simultdneas (subindice j) esta variacién seria:

dnj =Y v, ;d&;. (3.149)
J

La velocidad de reaccién se define como:

d&
Z=—. 3.150
7 ( )
Teniendo en cuenta esto, la variacién del ndmero de moles en el tiempo es:
dn,- dé:
— =V,— =V Z. 3.151
o = Vigy =V ( )
Si existiesen varias reacciones simultdneas entonces la expresion seria:
dn,'
di :;V,’JZJ'. (3152)

La funcién de Gibbs para una mezcla reactiva a una temperatura y presién uniforme
es:

G =Y nilt; =Y (no;+ vi&) ;. (3.153)

La variacién de G segun el grado de avance es:

dG =Y pidn; =Y (Vip;)d&. (3.154)

Si se define la afinidad quimica, A, como el siguiente cociente:

dG
A=—(2) =Y, 3.155
<d€>T,p Zv“ ( )

Entonces los potenciales termodindmicos de un sistema multiespecie pueden expresarse
como:

dU =TdS—pdV + Y wdn; = TdS — pdV — Adé, (3.156)
dH = TdS+Vdp — AdE, (3.157)
dF = —SdT — pdV — AdE, (3.158)
dG = —SdT +Vdp — Ad&. (3.159)

La afinidad proporciona una medida de la espontaneidad de la reaccion. Esta, se
verificard espontdneamente hacia la derecha (d§ > 0) si A > 0. En el caso de que la
reaccién sea hacia la izquierda (d& < 0), la reaccién serd espontédnea si A < 0. Se llega
al equilibrio cuando A = 0.



3.9. Termodindmica de reacciones quimicas 93

En una reaccién en la que los reactivos y los productos estan en estado gaseoso
dentro de las condiciones de idealidad, el potencial quimico puede expresarse segin se
vio en la §3.4.4 por la Eq. 3.54. La afinidad quimica en ese caso es:

A:—ZV,"LL,':—ZV,‘(‘U?—FRTIHP,‘), (3.160)
Y viti =Y viu? +RT Y vilnp;. (3.161)

Se puede definir la entalpia libre de referencia como:
AG® =Y vip?. (3.162)
En el equilibrio quimico se debe cumplir que A = 0, entonces:
0=AG°+RTY v;Inp;. (3.163)
Si se define la constante de equilibrio como:

= (p])V1<p2)V2"' (3164)
donde los coeficientes estequiométricos se usan sin el signo. Esta expresion define la
ley de accidn de masas. Con esa notacién, la Eq. 3.163 toma la forma:

0=AG° +RT Ink}". (3.165)
Despejando de esta ecuacion, la constante de equilibrio puede expresarse también como:

ket = e AT, (3.166)
En ocasiones interesa que la ley de accién de masas esté referida a las concentracio-

nes molares. En un gas ideal:
n; pi

L 42 3.167
Cy,i vV = RT ( )
Si se sustituye el el valor de la presién parcial se tiene:
ket =[Tp" =TTRT)"(Cei)" = (RT)™ [ T(Cei)" = (RT)MVk. (3.168)

Donde Av =Y v; es la variacion total del nimero de moles del sistema con el convenio
de signos. Aplicando la condicién de equilibrio quimico:

0=AG® +RT Ink}! = AG® +RT Ink¢! + AVRT InRT. (3.169)

Si incorporamos este tltimo término a la entalpia libre de referencia entonces se obtiene
una expresion analoga a la Eq. 3.166:

§%4 _ g~AG*/RT _ (C)’c:])"l (C)’C’z)"z...
¢ (Cx71)vl (Cx 2)"2....

)

(3.170)
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La entalpia libre por definicion (v. Eq. 3.11) puede expresarse como:
AG®° = AH® —TAS°. (3.171)
Entonces la Eq. 3.170 puede expresarse como:

R A I (3.172)

Para un intervalo reducido de temperaturas, el calor de reaccion, AH®, y la entropia
de la reaccion, AS°, puede considerarse contantes. Entonces, la ecuacién de Arrhenius
que expresaba experimentalmente la dependencia de la constante de cinética de una
reaccién quimica con respecto a la temperatura a la que se lleva a cabo esa reaccién se
hace valida. Esta, se expresa de la siguiente forma:

karr = arr7OeiEuc/RT7 (3 173)

donde ko es el factor de pre-exponencial y E,. es la energia de activacion de la reac-
cién necesaria para que esta se lleve a cabo.

Las constantes de equilibrio indican dénde alcanza el equilibrio una reaccién que
puede ir en los dos sentidos. Esto es, cuando las velocidades de la reaccion directa (de
izquieda a derecha) e inversa (de derecha a izquierda) se igualan. Las velocidades de
reaccion directa, Zc 4y, € inversa, Zc jn,, S pueden expresar como:

Zc gir =kc air(Cx1)" (Ci2) "2, (3.174)
Zc iny =kcim(Cly) V1 (Cln) ... (3.175)

Que al igualarlas se obtiene la expresion dada por la Eq. 3.170:

/

54 _ kC,inv _ ( )/c,l)vl (CJIC,Z)VZ"' (3.176)
C " keair  (Cep)V1(Cep)n .

Para la reaccién dada por la Eq. 3.146, la variacién de la concentracion en el tiempo
del elemento A; viene dada por la siguiente ecuacion:

dCy;
dt
Si la reaccién se produce en un recinto a volumen constante (e.g. un reactor), enton-
ces, puede ser mds prictico expresar la variaciéon del nimero de moles con el tiempo.
Para ello, se debe multiplicar la Eq. 3.177 por el volumen:
dni
dr

Introduciendo este volumen y los del resto de concentraciones de las Eq. 3.174 y 3.175
en las constantes de cinéticas kyj., ¥ kin,» 1as velocidades de reaccion pueden escribirse
como:

= Vi(Zc,im — Zc air)- 3.177)

= Vi(Zc,inv — Zc air)V- (3.178)

Zdir :kn,dir(n )vl (nz)vz..., (3179)

1
Ziny =k iy ()1 (1) "2.... (3.180)
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Y la Eq. 3.178 se expresa de forma mads elegante como:

dn;
= Vi(Ziny — Z ir). 3.181
di vi( dir) ( )

3.10. Resumen

Este capitulo es una introduccién a la termodindmica quimica. Pretende mostrar las
claves para entender los desarrollos de los modelos de este libro. Comienza con una
breve introduccién delimitando la disciplina y estableciendo la terminologia usada a lo
largo del capitulo. Luego, se enuncian los principios de la termodindmica que consti-
tuyen la base sobre la que se sustenta la ciencia. Se continda con una breve exposicion
de las ecuaciones termodindmicas mds utilizadas como son los potenciales termodina-
micos, las ecuaciones de estado (haciendo especial hincapié en el comportamiento de
los gases ideales) y los balances de energia y masa. Los mecanismos de transferencia
de calor: conduccion, conveccién y radiacién son presentados. Se introduce la termo-
dindmica de cambios de estado y casos practicos como condensacién y evaporacién o
absorcion y desorcion, detallindolos ya que son la base de los fendmenos aqui tratados.
El capitulo finaliza con una introduccién a la termodindmica de reacciones quimicas.






Capitulo 4

Modelado y simulacion de una
planta de generacion de hidrogeno

Here comes the sun
Here comes the sun
And I say

It’s all right'

The Beatles
(Letra de George Harrison)

4.1. Introduccion

En la bisqueda de fuentes de energias alternativas limpias, las tecnologias relacio-
nadas con hidrégeno han adquirido una buena posicién debido a su potencial para reem-
plazar los combustibles fésiles en numerosas aplicaciones. Este es el motivo por el cual
la investigacion en nuevos métodos de produccién de hidrégeno se han intensificado en
los tltimos afios (Pregger et al., 2009).

Parece razonable que el agua, compuesta por dos dtomos de hidrégeno y uno de
oxigeno, por su abundancia y asequibilidad sea la materia prima ideal para producir
hidrégeno.

2H,O0 — 2H, + O, “4.1)

Sin embargo, la ruptura de los enlaces atémicos en la molécula del agua (v. Eq. 4.1)
usando solo calor es un proceso que requiere temperaturas muy altas (cercanas a los
2500 K) para lograr un grado significativo de disociacién. Ademads, precisa de una téc-
nica para separar la mezcla resultante dada la alta afinidad de recombinacién y que en
casos de altas concentraciones es altamente explosiva (Steinfeld, 2005).

En los ultimos afios se han desarrollado numerosos procesos termoquimicos para la
generacion de hidrégeno que usan la energia solar concentrada como fuente de energia

Itrad.: Aqui viene el sol. Aqui viene el sol. Y yo digo. Estd bien.
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Figura 4.1: Cinco caminos termoquimicos para la produccién de hidrégeno solar (Stein-
feld, 2005)

primaria, como puede verse en la Fig. 4.1. El solar reforming, el solar cracking y la
gasificacion solar usan combustibles fésiles como reactivos (Steinfeld, 2005). Los ciclos
termoquimicos de ruptura del agua son una de las técnicas mas prometedoras para lograr
la disociacién evitando los problemas de la separacion y las altas temperaturas. Este tipo
de sistemas reduce los requerimientos de temperatura permitiendo ser alcanzables con
sistemas de energia solar concentrada. Ademds, al ser sistemas ciclicos, la generacion de
hidrégeno y oxigeno se produce en pasos diferentes, evitando complejos mecanismos
para la separacién de los productos. Numerosos estudios se han publicado acerca del
catalizador usado, de la configuraciéon multi-paso y del disefio del reactor (Steinfeld,
2005; Serpone et al., 1992; Funk, 2001; Kodama y Gokon, 2007).

Los sistemas redox de dos pasos son uno de los ciclos termoquimicos de ruptura
del agua maés eficientes (Steinfeld, 2005). La idea es sencilla, un 6xido metalico que
es reducido, i.e. pierde una molécula de oxigeno de la capa superficial, tiene una gran
afinidad para absorber oxigeno del agua. Los sistemas redox de dos pasos se aprovechan
de esta capacidad. En el primer paso, el 6xido metdlico, MO, mediante el uso de calor es
reducido, M, liberando el oxigeno (v. Eq. 4.2). En el segundo paso, ya con la presencia
de agua, se produce la disociacion. El 6xido reducido atrapa el oxigeno perdido en la
anterior etapa del agua y libera el hidrégeno (v. Eq. 4.3).

4.2)
(4.3)

1
M+ H,O — MO+ H,
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El proyecto Hydrosol ha desarrollado y demostrado la produccién continua de hi-
drégeno a partir del agua con energia solar basdndose en estas ideas (Roeb et al., 2009).
El objetivo del proyecto Hydrosol II fue desarrollar un estudio de viabilidad para una
planta de produccién a gran escala. Como resultado de este estudio se construyd en el
CIEMAT-Plataforma Solar de Almeria una planta piloto (Roeb et al., 2011). El pro-
yecto Hydrosol 3D estudié la viabilidad de una planta a escala comercial. Los datos
contenidos en este libro pertenecen a este dltimo proyecto.

Roeb et al. (2009) desarrollaron un modelo del primer reactor a escala de laboratorio
que se construy6 en el marco del proyecto Hydrosol. Este modelo permitia la prediccién
dindmica del comportamiento térmico usando un método de célculo de volimenes fini-
tos radiales para los balances de masa y energia. Fue validado con datos experimentales
usando un horno solar para concentrar la irradiancia solar’.

Un nuevo modelo de un sistema de produccién de hidrégeno fue presentado por
Séck et al. (2011). Este modelo fue desarrollado modularmente en tres bloques: una
herramienta de simulacién de la distribucién de potencia, un modelo térmico y un mo-
delo para la produccién de hidrégeno. Los tres se conectan a un software de control que
maneja las comunicaciones entre ellos, las entradas y las salidas del sistema, usando
una interfaz en LabVIEW. La herramienta de simulacién de la distribucién de poten-
cia es un cédigo modular de trazado de rayos desarrollado en lenguaje C y lenguaje
de ensamblador embebido en una interfaz LabVIEW. Dicho software simula la distri-
bucién de potencia mediante el cdlculo del niimero de rayos que alcanza la apertura
del reactor por unidad de 4rea. Para ello, usa medidas de la deflectometria de algunos
heliostatos representativos. La deflectrometria evalda la curvatura local de los espejos
mediante el estudio de las deformaciones en patrones de lineas reflejadas en la superficie
de los heliostatos (Belhomme et al., 2009). Los modelos de temperatura y produccién
de hidrégeno estan programados en médulos de simulacién de LabVIEW. El modelo de
produccién de hidrégeno usa un Shrinking Core Model que ha sido ajustado con datos
empiricos obtenidos por Neises et al. (2010).

En este capitulo se describen los trabajos de M&S realizados para una planta de
generacion de hidrégeno del tipo Hydrosol II. Se ha desarrollado un modelo dindmico
siguiendo una metodologia de modelado modular y jerdrquica, la cual divide el modelo
en dos submodelos: el campo de heliostatos y la planta de procesamiento. El objetivo
de este modelo es ser usado como herramienta para la automatizacién de la produccién
de hidrégeno en la planta. Los requerimientos de velocidad de ejecucién y precision lo
hacen diferente al resto de modelos publicados hasta la fecha. Es un modelo no lineal,
basado en primeros principios y orientado a objetos. Estd implementado en el lenguaje
de modelado Modelica. La disposicién acausal de los submodelos ha permitido ampliar
el rango de aplicabilidad del modelo permitiendo su uso con dos configuraciones cau-
sales diferentes. El modelo del campo solar y el comportamiento térmico del modelo
de la planta de procesamiento han sido calibrados y validados con datos experimentales

2El horno solar tiene una distribucién menos uniforme en el absorbedor que los sistemas de receptor
central, como el usado en la planta piloto.
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obtenidos en la planta piloto.

Hasta ahora, la estrategia de operacion del campo de heliostatos era manual, basada
en la experiencia del operador (de la Calle et al., 2012). Aunque esta estrategia es sufi-
ciente para operar en condiciones nominales, automatizarla de modo que se determine
qué heliostato debe estar enfocado en el receptor para alcanzar la temperatura deseada
permite un mejor tratamiento de las perturbaciones, e.g. irradiancia solar variable, y una
reduccién de los tiempos de transicion entre ciclos mejorando la produccién continua de
hidrégeno. Los trabajos realizados para esta seccién han permitido mejorar la operacién
de la planta (Roca et al., 2013, 2014).

4.2. Descripcion del sistema

La planta piloto para la produccién de hidrégeno solar del proyecto Hydrosol II fue
instalada en el CIEM AT-Plataforma Solar de Almeria (Roeb et al., 2011). Con una po-
tencia méxima de 100 kWy, es capaz de producir hidrégeno de forma cuasi-continua.
Para ello, dos reactores iguales dispuestos en paralelo alternan ciclos de produccién
de hidrégeno-oxigeno. El absorbedor del reactor estd compuesto por 9 monolitos apa-
nalados cada uno con unas dimensiones de 0.146 m x 0.146 m x 0.06 m, que estdn
ensamblados formando un tdnico médulo de geometria cuadrada. Los monolitos estidn
compuestos por carburo de silicio (SiC), un material que soporta las temperaturas que
se alcanzan en el reactor. Sobre ellos estd impresa una ldmina del 6xido metélico que
actia como catalizador de la reaccion.

Los reactores estdn instalados a media altura en la torre solar SSPS-CRS (v. Fig.
4.2a). El campo solar estd formado por 93 heliostatos Martin Marietta. Cada heliostato
posee 12 facetas de 3.3 m?, formando una superficie de aproximadamente 40 m?. Cinco
distancias focales son suficientes para cubrir todo el campo: 67 m, 97 m, 115 m, 136
my 162 m (Sick et al., 2011). Con una irradiancia solar directa tipica de 950 W/m?,
el campo solar proporciona una potencia 2.7 MWy, y una densidad de potencia pico de
2.5 MW/m?. Aproximadamente, el 99 % de la potencia es acumulada en una circunfe-
rencia de 2.5 m de didmetro, y €] 90 % en una de 1.8 m. La apertura de cada reactor es de
0.5 m x 0.5 m (v. Fig. 4.2b), por tanto, gran parte de la potencia concentrada no alcanza
el absorbedor. La que incide sobre la apertura, tiene una distribucion de potencia casi
uniforme ya que es la parte mds cercana al pico de potencia.

El objetivo principal del proyecto es lograr una produccién constante de hidrégeno.
Para ello, se dispone de un sistema redox de dos pasos. La reaccién de reduccién (v.
Eq. 4.2) es endotérmica y se produce a una temperatura de operacién 7., = 1200 °C.
La reaccién de disociacién del agua (v. Eq. 4.3) es exotérmica y su temperatura de
operacion es de T, = 800 °C. Por tanto, se requieren dos valores de potencia diferentes,
uno para cada ciclo.

Aungque el ciclo alcanzaria mayor eficiencia teniendo unas temperaturas de opera-
cién mayores, la degradacion de la 1dmina de 6xido lo impide. Un problema atn no
resuelto con este tipo de ciclos es que el estrés térmico al que estd sometido el material
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(a) Vista general de la instalacién

(b) Reactores (Roeb et al., 2011) (c) Monolito (Neises et
al., 2010)

Figura 4.2: Detalle de las instalaciones de la planta piloto Hydrosol 11

lo desgasta limitando la planta a un ndmero de ciclos determinado. La Fig. 4.2c muestra
la degradacién de un monolito tras 58 ciclos. A temperaturas superiores a 1200 °C se
ha observado que el SiC reacciona con el 6xido (Neises et al., 2010).

Para que las reacciones tengan lugar, se precisa de una atmésfera gaseosa, ya que
éstas se producen en la interfase sélido-gas. El gas fluye dentro de los reactores a través
de los canales de los monolitos. Para el ciclo de regeneracion (reduccién), se emplea
nitrégeno; para la generacion (disociacién), se emplea una mezcla de vapor de agua y
nitrégeno. El nitrégeno es inerte a las reacciones, y se utiliza para expulsar los gases de
reaccion.

El esquema de la planta se muestra en el diagrama de la Fig. 4.3. Los dos reacto-
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Figura 4.3: Diagrama de flujos de la planta piloto Hydrosol 11

res de la planta trabajan en paralelo. Las reacciones se alternan de un reactor a otro,
mientras uno esté en el ciclo de generacién el otro estd en el de regeneracion. Cuando
las reacciones se agotan los ciclos se conmutan. Un sistema de valvulas (MV1 y MV2)
permite que cada reactor reciba un flujo de nitrégeno o de mezcla de agua y nitrégeno,
segun corresponda con el ciclo. El nitrégeno es precalentado con los calentadores HO
y H1, dependiendo de la linea seguida. La mezcla de agua y nitrégeno también es pre-
calentada por el calentador H2. Las valvulas FC1, FC2 y FC3 permiten controlar el
caudal y la concentracién de los flujos de gas de entrada a los reactores. Para mantener
los reactores a su temperatura de operacidn, y por tanto que las reacciones puedan pro-
ducirse, es necesaria una cantidad precisa de potencia térmica. Esta proviene del campo
de heliostatos que concentra la irradiancia solar en la apertura de los reactores.

4.3. Modelado dinamico

Los modelos descritos en esta seccién siguen una metodologia de modelado orien-
tada a objetos, modular y jerarquica (v. §2.2). Estin implementados en Modelica 2.2.1
(Modelica Association, 2007). El modelo de la planta fue disefiado segtin describe la
Fig. 4.4. Se trata de un modelo de uno de los reactores de la planta piloto Hydrosol II.
Este se divide en dos submodelos interconectados, el modelo del campo de heliostatos
y el modelo de la planta de procesamiento. A su vez, el modelo de la planta de pro-
cesamiento se divide en cuatro submodelos interconectados: reactor, reaccion, fuente y
sumidero. Aunque la causalidad del modelo fue disefiada segin especifican la flechas
de la figura, esta puede modificarse segtin se verd en la §4.3.2.3.

El objetivo de los modelos aqui desarrollados es predecir el comportamiento de
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Figura 4.4: Esquema de modelado

la planta, probar diferentes condiciones de operacion, probar diferentes estrategias de
control y/o usarse en control. Esto hace que se exijan unos requisitos de precisién y
esfuerzo computacional especificos: el modelo ha de poder ser usado en aplicaciones
de tiempo real aunque esto suponga una pérdida de precision. Por ello, los modelos
intentan minimizar el nimero de ecuaciones para reducir el esfuerzo computacional
tanto como sea posible, siempre y cuando se conserven los principios esenciales.

4.3.1. Modelo del campo de heliostatos

Los heliostatos reflejan la radiacién solar concentrandola en la apertura del recep-
tor. Existen numerosos algoritmos que permiten calcular la potencia concentrada y su
distribucién en un receptor central. Como explica Garcia et al. (2008), hay dos tipos
de algoritmos para calcular la potencia. El primer tipo corresponderia a los que se em-
plean en el disefio de plantas solares con el fin de maximizar la energia solar recogida,
mientras que el segundo tipo corresponde a los que se emplean para evaluar la potencia
reflejada por los heliostatos al receptor. Aunque estos tltimos ofrecen gran precision, los
modelo numéricos que utilizan suelen ser demasiado complejos, y su esfuerzo compu-
tacional es demasiado elevado para que puedan ser usados en aplicaciones de tiempo
real. Recientemente, se ha desarrollado un nuevo cédigo llamado STRAL (Belhomme
et al., 2009) para calcular la distribucién de potencia, que reduce en 6 el tiempo de
computacién necesario comparado con el cédigo MIRVAL (Leary y Hankins, 1979).
Este consigue resultados muy precisos en poco tiempo, sin embargo, no esté claro que
pueda usarse en aplicaciones de tiempo real.

Para garantizar una simulacién en tiempo real, un modelo simplificado del campo
de heliostatos fue desarrollado para estimar la potencia solar concentrada en la instala-
cién Hydrosol II. El disefio del modelo se muestra en la Fig. 4.5. Las entradas son: la
irradiancia solar directa, la fecha y la hora’, y un vector que indica qué heliostatos estin

3Longitud y latitud serdn constantes del sistema.
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Figura 4.5: Esquema del modelo del campo de heliostatos

enfocados. La salida del modelo es la potencia total concentrada en uno de los reactores.
Para reducir la complejidad, el modelo asume las siguientes hipdtesis:

= Los errores de seguimiento son despreciados.
= La densidad de potencia que alcanza el absorbedor es uniforme.
= Los errores de canteo, bloqueo y sombreado son asumidos como constantes.

Debido a que la apertura del reactor es pequefia comparada con la varianza de la
distribucién gaussiana de potencia (v. §4.2), solo una parte cercana al pico logra cru-
zarla. La parte que logra pasar es la mds constante de la distribucién. La varianza de la
distribucién gaussiana de potencia de los campos de heliostatos es mayor que la de los
hornos solares debido en parte errores en el enfoque.

La aportacion del k-€simo heliostato en la potencia solar concentrada que alcanza el
receptor, P, se puede aproximar por:

P =1-cos(0i)-Agp-K-(1—A). 4.4)

Se define el vector booleano b como aquel donde cada elemento vale 1 o O dependiendo
de si el heliostato estd enfocado o no. La potencia total concentrada en el receptor, P,
es:

Nr

P=Y Pby, 4.5)

k=1
donde N es el niimero de heliostatos del campo solar, [ es la irradiancia solar directa, 6;
es el dngulo solar de incidencia en el plano del heliostato, A j, es el drea del heliostato,
K es el pardmetro global de los errores (canteo, bloqueo, sombreado, eficiencia dptica)
y A es el factor de atenuacién atmosférica. El dngulo de incidencia para el heliostato
k, B;, depende de la posicion del Sol, x,,, del dngulo acimutal, 8,, y de elevacién de
cada heliostato, 6,:

gik - f(xsuna Haky eek)- (46)

El pardmetro de ajuste K se asume Unico y constante para todos los heliostatos y
necesita ser calibrado. El factor de atenuacién atmosférica se calcula con la correlacién
para un dia claro que se emplea en el c6digo MIRVAL (Leary y Hankins, 1979):

A=10"%(67,9+11,76-10"%1,, — 1,97-107°13), 4.7)



4.3. Modelado dinamico 105

donde [}, es la distancia entre el el heliostato y el receptor, y que debe ser menor que un
kilémetro.

Para que el modelo sea lo mds simple posible, se desprecian los errores de segui-
miento y se asume que todos los rayos reflejados por el heliostato son reflejados desde el
centro de masas de la superficie del heliostato al centro del receptor. Los rayos que caen
fuera de la apertura del reactor son asumidos por el pardmetro x. Ademas, la densidad
de potencia es es asumida como uniforme en el plano del receptor. Por tanto, 6; es una
funcién de la posicién del Sol, de las coordenadas del heliostato &, Xy, y de la posicién
del receptor, X,:

eik = f(XsunyxhkaXr) (48)

El algoritmo propuesto en Blanco-Muriel et al. (2001) es usado para determinar las
coordenadas del Sol.

4.3.2. Modelo de la planta de procesamiento

Atendiendo a razones de funcionalidad, se presentan tres disefios del modelo de
la planta de procesamiento: uno para predecir el comportamiento térmico de la plan-
ta, otro para predecir el comportamiento térmico-quimico y otro donde se ha invertido
la causalidad del modelo. Los tres disefios que se presentan se componen de los mis-
mos elementos: reactor, reaccion, fuente y sumidero. Sin embargo, la funcionalidad de
los mismos cambia dependiendo del disefio. La implementacién orientada a objetos ha
permitido reutilizar el cédigo de todos ellos.

4.3.2.1. Diseiio térmico

El disefio térmico del modelo se muestra en la Fig. 4.6. El objetivo del modelo es
reproducir tinicamente su comportamiento térmico (temperatura del reactor y tempera-
tura del gas) desligandolo de su comportamiento quimico. Para ello se han desarrollado
los siguientes submodelos.

ﬁocessing plant model \
(Thermal design)

Sink | Ambient

pressure

Outlet flow

Total concentrated Heat flow -
solar power — Reactor Reaction
Ambient Inlet flow
temperature
K Source J

Y \

Reactor Gas
temperature  temperature

Figura 4.6: Esquema del modelo de la planta de procesamiento (disefio térmico)
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Fuente. FEl sistema de canalizacion, mezcla y precalentamiento del gas (N,-H,O) pro-
porciona a los reactores un caudal constante a una temperatura fija de 200 °C. La com-
posicién del mismo también es fija dependiendo del ciclo quimico de los reactores. Una
sefial de conmutacién permite intercambiar esta composicién. Para el modelo térmico,
se obvia este mecanismo de conmutacién. No se especifica el tipo de gas que entra y
sale del reactor. Un conector propio permite la comunicacién con el modelo de la reac-
cién. La informacién que se transmite es el flujo mdsico y la temperatura del gas, que
son asignados como pardmetros del modelo.

Reactor. El reactor ha sido modelado como una masa de metal que recibe toda la po-
tencia concentrada por el campo de heliostatos. Este a su vez, intercambia energia con el
ambiente mediante procesos radiativos y convectivos. También intercambia energia con
el gas que circula dentro del reactor mediante procesos convectivos. La conduccién en
el reactor es despreciada debido a su escasa contribucién. La masa y el calor especifico
de este bloque, Myeqc Y Cp reac, SON asumidos como pardmetros constantes que deben ser
calibrados. Los balances de energia son los siguientes:

Ureac = mreaccp,reacTreaw

Ureac =P- Qconv,gas - Qrad eny Qconv,enw (49)

donde U,.q. €s la energia interna del reactor, y 7., la temperatura del reactor. P es la
potencia solar total concentrada proveniente del campo de heliostatos, Qconv’ cas €l flujo
de calor transferido con el gas y QCOW’WW y de’env son las pérdidas de calor entre el
reactor y el ambiente, expresados como:

Qconv,gas = a?onv., gas(TreaC - T:gas) ) (4 10)
Qconv,env = a?onuenv(Treac - Tenv) ) 4.1 1)
erld-f”" = aﬁld,env(Triac - Tgétls) . (4 12)

El coeficiente de transferencia de calor por el drea de contacto de cada una de las trans-
ferencias, o, es considerado constante y es un parametro a calibrar.

La comunicacién con el modelo del campo de heliostatos y de la reaccion se realiza
mediante el conector HeatPort de la MSL que transmite flujo de calor y temperatura.
La temperatura ambiente también se recibe por un conector de este tipo.

Reaccion. El balance de energia dentro del reactor es solo modelado por la mezcla de
gases. Si se desprecia la energia consumida por la reaccidn, la ecuacién es un balance
entre el flujo de calor convectivo recibido, el trabajo realizado por el gas y el balance
negativo dado por la entrada fria y la salida caliente del gas, que puede expresarse como:

Ugas = MgqsC p,gasTgas - pgasva

Ugas = Qconv,gas + mgas,incp,gasTgas,in - mgas,outcp,gas Tgas- (4 1 3)
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La masa de gas, myg,;s, se calcula con un sencillo balance mésico:

mgas = mgas,in - mgas,outy (414)

donde ritgug in Y Migas,our sON los flujos masicos de entrada-salida. La Eq. 4.13 permite
calcular la temperatura del gas, T4, El volumen, V, y el calor especifico del gas, ¢, ¢us
son pardmetros del sistema. Un solo calor especifico es considerado porque incluir los
de cada uno de los gases de la mezcla afiade una complejidad computacional innecesaria
al modelo. Esto es posible porque los calores especificos de cada uno de los gases son
del mismo orden de magnitud y la masa de gas dentro del reactor es pequeiia. Este calor
especifico fue calculado considerando el coeficiente de dilatacion adiabdtica y=1.4 con
la Eq. 3.45. El peso molecular del nitrégeno fue el utilizado en los célculos molares, por
ser el gas mds abundante en el reactor.

La presion del reactor, pg.q, €s calculada con una ecuacion de estado de gases idea-
les (v. Eq. 3.38). En una primera version se empled la ecuacién de Van der Walls (v.
Eq. 3.55) calibrada para el caso concreto, porque se esperaba una mejor respuesta del
modelo que con la ecuacién de gases ideales para altas temperaturas. Sin embargo,
posteriores andlisis han demostrado que la diferencia en la respuesta del modelo es in-
apreciable.

Los flujos masicos de entrada y salida asi como sus temperaturas son transmitidos
a la fuente y al sumidero por un conector disefiado para tal fin, que ademds también
transmite la presion del gas. La comunicacién con el modelo del reactor se hace a través
de un conector HeatPort.

Sumidero. El gas abandona los reactores a través de un orificio que tras su paso por
una tuberia es liberado a la atmésfera. Para modelar el flujo de salida, se asume el
principio de Bernoulli ya que es vélido para fluidos compresibles que se mueven a bajas
velocidades. Las Eq. 3.35 y 3.36 permiten calcular el flujo masico de salida. Como el
coeficiente de descarga y el drea del orificio solo aparecen en una tnica ecuacién, han
sido calibrados como un tnico parametro.

4.3.2.2. Diseiio quimico

La utilizacién de una metodologia de modelado orientada a objetos permite heredar
los modelos de la §4.3.2.1 y solo afiadir al c6digo nuevas ecuaciones que describan
el comportamiento quimico de la planta. La Fig. 4.7 que representa el esquema del
modelado, revela su similitud con el mostrado en la Fig. 4.6.

Fuente. La entrada de una sefial booleana de conmutacién permite saber en qué ciclo
se encuentra la planta, y por tanto, cudl debe ser la composicién de gas de la entrada.
Esta es fija para cada ciclo y puede ser cambiada paramétricamente. Un nuevo conector,
gas, comunica ademds de flujo masico, temperatura y presion de la composicién quimi-
ca con un vector de fracciones mdsicas de los gases que intervienen en la reaccion: N,
H,0,H, y Os.
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Figura 4.7: Esquema del modelo de la planta de procesamiento (disefio quimico)

Reactor. El modelo del reactor es el mismo que en el disefio térmico (v. §4.3.2.1).

Reacciéon. El balance energético es el mismo que el expresado por la Eq. 4.13, don-
de se sigue despreciando el consumo de energia por parte de las reacciones. El calor
especifico también es un pardmetro a calibrar.

Para calcular el balance mésico adecuadamente, las reacciones que tienen lugar en
el reactor deben ser incluidas. Es por tanto, mds apropiado definir un sistema de ecua-
ciones con los balances molares, donde estos son calculados de acuerdo a la cinética de
las reacciones (cf. §3.9). Se asumen las velocidades de reaccién que se incluyen en el
trabajo de Agrafiotis et al. (2007).

den = karngennMnHan 4.15)
Zreg = Karr,regM O, (4.16)

donde las constantes cinéticas, kurgen Y Karr,reg, tienen una dependencia con la tempe-
ratura expresada por la ecuacion de Arrhenius (v. Eq. 3.173). Dado que la reaccién se
produce sobre la superficie de los monolitos, como la temperatura de la reaccién se
toma la calculada con el modelo del reactor. ny; y nyr0 no representan el niimero de mo-
les total de estos elementos en los reactores, 6xido metalico reducido y 6xido metélico
respectivamente, sino solo los disponibles. Unicamente una pequea fraccién del 6xido
sobre la superficie de los monolitos puede ser reducida. Esta cantidad se asume constan-
te y debe ser calibrada. Sin embargo, lo cierto es que los experimentos han demostrado
un deterioro del 6xido que reduce esta capacidad con el tiempo (v. §4.2) pero este hecho
no se ha tenido en cuenta en el modelo.

Con las velocidades de reacciones dadas por las Eq. 4.15 y 4.16, el balance molar
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dentro de los reactores es el siguiente:

" = Zreg — Zgen “4.17)
R0 = —Zgen + 1H,0,in — RUH>0,0ut (4.13)
Mo = Zgen — Zreg (4.19)

NH, = Zgen — NH, our (4.20)

10, = Zreg /2 — 110 0ut 4.21)

AN, = AN, in — NN, out (4.22)

Para el balance energético o para la ecuacién de estado, el niimero de moles en el
reactor es la suma de las especies gaseosas del mismo.

Sumidero. Al igual que en el disefio térmico, este modelo solo sirve para modelar el
flujo masico de salida. La diferencia con el desarrollado para el modelo térmico es que
éste usa un conector de tipo gas que permite conocer la composicién de salida del gas.

4.3.2.3. Diseio inverso

Una de las mayores ventajas de trabajar con una metodologia de modelado orientada
a objetos es la implementacién acausal de los modelos. En numerosas ocasiones, se en-
cuentran diferentes aplicaciones a los modelos que para los que fueron disefiados, y uno
de los mayores escollos que suele surgir es el problema de la causalidad computacional
de los mismos, porque lo que antes eran entradas ahora son salidas. Una implementa-
ci6én acausal evita reescribir todo el cédigo, y que sea el entorno de simulacién el que
se encargue de resolver el nuevo modelo. Pero no siempre este es capaz de resolverlo.
Uno de los motivos es que el nuevo disefio del modelo exija un cambio de las variables
de estado, y este, no sea posible. Cuando la nueva entrada es una de las variables de
estado del sistema antiguo salta un mensaje de error, ya que los entornos de simulacién
a menudo no estin preparados para integrar una entrada. Este problema no es exclusivo
de la inversion de modelos como se verd mas adelante en la §5.3.1.7.

En este libro se proponen dos soluciones diferentes para resolver este problema.
Una de ellas es calcular la derivada de la entrada fuera de linea (offline). Un método de
derivacion por diferencias finitas permite calcular esta derivada para todos los puntos
de los que se han tomado datos menos para el primero, al cual se le asigna un valor de
0. Este procedimiento tiene la ventaja de ser muy rdpido, ya que consiste en una simple
resta. Sin embargo, tiene la desventaja de que es un preprocesamiento de los datos y por
tanto requiere de un cédigo externo que haga esta operacién en linea si se quiere utilizar
en una aplicacién en tiempo real, ya que con Modelica no es posible hacerla.* Otra
desventaja es que si el paso de integracién no coincide con la constante de tiemppresion

4En este trabajo, la simulaciones se hacen con Dymola y con un archivo de trayectorias, nunca en
tiempo real sobre la planta. Una vez realizado el experimento, el preprocesamiento de los datos se realizaba
en Matlab.
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Figura 4.8: Esquema del modelo de la planta de procesamiento (disefio inverso)

del reactor y o de la derivada, el error producido puede llegar a ser relevante. Dymola
usa un método de interpolacion lineal para calcular el valor de la entrada a partir de
los datos proporcionados. DASSL, como se vio en la §2.3.10 es un integrador de paso
variable y aunque puede llegar a ser muy preciso para los transitorios, cuando el sistema
estd en un estado estacionario el paso de integracién es grande.

La otra opcidn es hacer una derivacién en linea (online). DASSL complica la aplica-
cion de un método de diferencias finitas para calcular la derivada de la entrada. Dymola
no ofrece informacién en linea del paso de integracion, ademads, saber el valor previo
de las variables de estado cuando el integrador se ve obligado a parar, resulta complica-
do. La siguiente aproximacién matemadtica permite aplicar el método de las diferencias
finitas a la entrada del sistema, u, y calcular su derivada, du, con el siguiente c6digo:

du=(1/T)*(u-x);
der (x)=(1/T)*(u-x);

Listing 4.1: Derivacion en linea

donde T es el pardmetro de tiempo y x una variable auxiliar. Cuanto menor sea T, mayor
precision y mayor esfuerzo computacional. Este método puede usarse para aplicaciones
en tiempo real, pero ralentiza las simulaciones ya que afiade una variable de estado
adicional al modelo.

Un buena idea cuando se calcula una derivada de forma numérica es ponerle un
valor limite de saturacion. Si hay un cambio abrupto en la variable, la derivada tendera
a infinito y puede que incurra en problemas numéricos. Un valor alto de este limite
no afectard en exceso la dindmica del sistema y le afiadird robustez. La derivacién en
linea de la forma en la que se ha planteado tiende a introducir una oscilacién parésita
de alta frecuencia en el resultado. Cuanto menor es el pardmetro de tiempo, mayor es
la oscilacién en amplitud y frecuencia llegando a apantallar el célculo. Un filtro paso
bajo resuelve este problema permitiendo usar menores valores del pardmetro de tiempo
ganando en precision.

El disefio inverso del modelo de la planta de procesamiento es el mostrado en la
Fig. 4.8. En él, el objetivo es calcular la potencia necesaria por el reactor para que siga
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un determinado perfil de temperaturas en el reactor. Los componentes son los mismos
que los usados en la §4.3.2.1. Como la temperatura es una variable de estado, y ahora,
también una entrada; se requiere alguno de los dos métodos explicados previamente
para calcularla. Se opté por una derivacion en linea, para que el modelo pudiese usarse
en tareas de control.

4.4. Simulacion dinamica

Los trabajos de simulacién de los modelos expuestos en la §4.3 fueron realizados
con Dymola 6.0b. El algoritmo de integracion numérica fue DASSL y la tolerancia
relativa y absoluta usada fue 10~ para todos los ejemplos menos para las simulaciones
de la planta de procesamiento con el disefio quimico, que tuvo que aumentarse hasta
107 para asegurar la convergencia dada la sensibilidad de las propiedades quimicas a
las variables de estado.

La serie de experimentos para la calibracion y la validacion fue tomada de la campa-
fla experimental del proyecto Hydrosol 3D. En ella, se escogieron los experimentos de
los dias 18 y 24 de febrero de 2011. El dia 18, el experimento que se realizé consistié en
una sucesion de ciclos conmutando entre los dos reactores. El dia 24, también se realizé
una sucesion de ciclos, aunque esta vez solo se empled uno de los reactores.

4.4.1. Calibracion

Los modelos del campo solar y de la planta de generacién fueron calibrados usando
los experimentos del dia 24 de febrero de 2011. En el modelo del campo solar, el tini-
co pardmetro de calibracién fue k. Los pardmetros térmicos del modelo de la planta de
procesamiento que fueron calibrados fueron: la capacidad calorifica del reactor, los coe-
ficientes de transferencia de calor, el volumen y 4rea del orificio de salida’. Dado que la
instalacién se utiliza para probar diferentes 6xidos metalicos, los pardmetros quimicos
de cada uno de ellos deben calibrarse. La composicion quimica del gas a la salida de los
reactores es medida con un cromatégrafo de gases y un espectrémetro de masas. Estos
instrumentos de medida no estaban disponibles cuando se realizaron los experimentos,
y por tanto, la calibracién quimica no fue posible. Las energias de activacién y constan-
tes de reaccién han sido tomadas del trabajo de Agrafiotis et al. (2007). Para el nimero
de moles del metal 6xido y metal 6xido reducido se estimé un valor aproximado de
acuerdo a la experiencia con la instalacion.

Para reducir la complejidad de la calibracién, los modelos del campo solar y de
la planta de procesamiento fueron calibrados por separado. Ademas, se descartd hacer
una calibracién usando métodos analiticos dada la complejidad de los modelos. Esta, se
realiz6 mediante métodos heuristicos a pesar de que no garantizan una solucién optima.

SEn el trabajo de de la Calle et al. (2012) también fueron calibrados las constantes de la ecuacién de
Van der Waals. Sin embargo, posteriores andlisis demostraron que la ecuacién de los gases ideales podia
usarse sin perder precision en el modelo.
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Para la calibracion de los modelos se opté por combinar Dymola, para gestionar el
lenguaje Modelica, y Matlab, para la optimizacion con las toolboxes de optimizacién
y simulacién (Global Optimization Toolbox y Simulink) (Hongesombut et al., 2002;
Bonilla et al., 2012b). La toolbox de optimizacién dispone de una amplia libreria de
métodos heuristicos que permiten obtener un ajuste de pardmetros préximo al éptimo.
Al igual que en los dos trabajos citados, fue un algoritmo genético el método de optimi-
zacion heuristica escogido por su probada fiabilidad.

Los pasos seguidos para la calibracién fueron:

1. Modificar el modelo en Dymola con clases de entrada, salida y pardmetros en
capa superior de modelado.

2. Importar el modelo en Simulink con el DymolaBlock especificando el path del
modelo desarrollado en Modelica.

3. Compilar el modelo en Simulink con los comandos dymcomp y loaddsin.

4. Construir otro modelo en Simulink usando el bloque S-function con el SimStr.dll
generado en el paso previo y comparando sus salidas con los datos experimentales
como funcién objetivo del problema.

5. Emplear el algoritmo genético apropiado del Global Optimization Toolbox que
llame al anterior modelo Simulink para minimizar la funcién objetivo ajustando
los pardmetros.

El algoritmo genético seleccionado determina coémo de bueno serd el ajuste y cudnto
tiempo se requerird para la calibracién. Los pardmetros desconocidos deben ser previa-
mente ajustados a mano para acortar el tiempo de calibracion. Ese ajuste manual pasara
a ser un individuo de la poblacién inicial. Ademds, se debe restringir los valores de los
rangos de variabilidad de los pardmetros tanto como sea posible. Aplicando estos con-
sejos, solo 20 individuos y 50 generaciones fueron necesarios para encontrar un ajuste
préximo al 6ptimo de los pardmetros térmicos.

El pardmetro de ajuste del campo solar, k, fue calibrado utilizando como funcién ob-
jetivo el error absoluto entre medidas experimentales puntuales y las simuladas. Cuando
el pardmetro convergid a un cierto valor, la simulacién de la potencia solar concentra-
da para todo el dia de calibracién fue una de las entradas al modelo de la planta de
generacion.

Dado que algunos de los pardmetros térmicos de ajuste que fueron calibrados solo
afectaban a una salida especifica, dos funciones objetivo fueron necesarias. Una de ellas
fue el error absoluto en la temperatura del reactor debido su importancia en la velocidad
de las reacciones. La segunda funcién objetivo fue el error absoluto en la temperatura del
gas, debido a que ambas temperaturas estdn relacionadas con la transferencia de calor.
Como resultado a este problema de optimizacién se obtuvo un conjunto de soluciones
con la misma eficiencia Pareto. La solucién escogida fue la que mejor balance tenfa con
las dos funciones objetivos.
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Tabla 4.1: Parametros del modelo

Parametros asignados

Parametros calibrados

Parametro | Valor Parametro | Valor

Cy 0.8 K 0.07155

Filgas in 0.0024 kg s || Ohpgas | 02969 W-m 2. K™

Y 1.4 Ameny | 23509 W-m~2.K™!
Myeac 20 kg al . 0.16561-053 W-m~2.K~*
ny 2 mol Creac 1755947 kg ! - K~!
WH,0,in 0.40 1% 0.8002 m?

Asp 39.6 m? Aso 2.058-104 m?

En la Tab. 4.1 se muestran los resultados de esta calibracion. Ademas, también se
muestran los pardmetros asignados ya sea porque se dispone de los datos o porque su
valor se ha estimado dada la imposibilidad de ser calibrados.

4.4.2. Validacion

Para validar los modelos, los resultados de las simulaciones fueron comparados con
los datos obtenidos el dia 18 de febrero de 2011. Evidentemente, solo el modelo del
campo solar y el disefo térmico del modelo de la planta de generacidn pudo ser validado
con datos experimentales. Como ya se comento en la §4.4.1, los instrumentos de medida
de la composicién de salida no estaban disponibles en esta serie de experimentos.

Dado que los modelos estdn basados en primeros principios, la evolucién de todas
las variables que participan en ellos puede ser mostrada y por tanto considerarse una
variable de salida. Sin embargo, entre ellas las mds importantes son: para el modelo del
campo solar, la potencia total concentrada; para el modelo de la planta de generacién si
el disefio es térmico, temperatura del reactor y del gas; si es quimico, concentracién de
hidrégeno a la salida; y si es inverso, potencia solar concentrada.

4.4.2.1. Diseiio térmico

La validacién del disefio térmico del modelo se hizo sobre los dos reactores de la
planta. Las entradas reales al modelo, irradiancia solar directa y nimero de heliostatos
enfocados®, son mostradas en la Fig. 4.9. Las salidas del modelo y los datos reales usa-
dos para la validacién, potencia solar concentrada, temperatura del reactor y del gas, se
muestran en la Fig. 4.10 para los dos reactores de la planta. Las medidas de la potencia
solar concentrada que pueden observarse en la parte superior de las Fig. 4.10a y 4.10b,

®La entrada real al modelo es el vector de heliostatos enfocados. Sin embargo, dada la dificultad de
representarlo en una gréfica, se opta por representar el nimero de heliostatos enfocados.
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Figura 4.9: Entradas al modelo para su validacién

fueron obtenidas usando un sistema compuesto por una barra rotatoria con un blanco
lambertiano y una cdmara CCD que ha permitido la captura puntual de la distribucién
de potencia en los focos (Ballestrin y Monterreal, 2004). El error en la medida usando
este sistema es de al menos un 3 %. En la parte inferior de ambas figuras puede obser-
varse la evolucién de las temperaturas del reactor y del gas en ambos focos comparada
con los datos experimentales. Cada monolito en el lecho del reactor tiene un termopar,
la temperatura media de los 9 monolitos es tomada como temperatura de referencia para
el reactor. La temperatura del gas se mide con un termopar situado en la tuberia de sali-
da del gas. Los conjuntos termopar-transmisor introducen un error de al menos un 5%
en las medidas. El comportamiento térmico del sistema queda perfectamente capturado
por los modelos; estos siguen los datos reales en todo el experimento, tanto en el arran-
que como en los ciclos de generacién y regeneracion, demostrando su validez. Para el
reactor este, los errores relativos cometidos son de 1.51% y 1.33 % para la temperatura
del reactor y la temperatura del gas respectivamente. Para el reactor oeste, los errores
relativos fueron de 1.91 % y 1.69 %.

Los test de validacion fueron exitosos, ya que demostraron la coincidencia entre las
simulaciones y los datos experimentales con una desviacién media menor del 2 %. Es
importante enfatizar que el modelo estd compuesto por dos modelos parciales y uno
de ellos utiliza los resultados del otro, por tanto, el error en el segundo es acumulado
y depende del error del primero. Esta situacién se puede visualizar en la Fig. 4.10b,
donde al comienzo de la simulacidn el error en la temperatura del reactor es claramente
mayor que en el resto de la simulacién. El error producido en la potencia concentrada
se debe a que el foco no estaba correctamente centrado en la apertura, situacién que se
corrigi6 posteriormente tras la primera medida de potencia. Este error en la potencia al
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Figura 4.10: Validacién de la potencia solar concentrada y el comportamiento térmico

comienzo del experimento es propagado a la planta de procesamiento que responde con
una descompensacion entre la temperatura medida y la simulada.

4.4.2.2. Diseiio quimico

La no disponibilidad de los sistemas de medicién de la concentracién quimica de
salida, no permitié hacer una calibracién del modelo (disefio quimico), y por tanto,
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Figura 4.11: Simulacién del comportamiento quimico

tampoco una validacion rigurosa del mismo. El ajuste de dicho modelo se hizo ma-
nual, valiéndose de los conocimientos adquiridos con los experimentos. Los resultados
obtenidos por las simulaciones, aunque no tienen una validez rigurosa, encajan con lo

esperado de ellos.
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Usando la potencia solar concentrada simulada del experimento del dia 24 de febre-
ro de 2011, se obtuvo el perfil de temperatura de la reaccién que se muestra en la parte
superior de la Fig. 4.11a. En la parte inferior de la figura, se puede ver la concentracién
de entrada que fue virtualmente generada para esta simulacion de acuerdo a los ciclos
quimicos de la planta. Con esa temperatura del reactor y esa concentracién de entrada,
la variacién de los moles de las sustancias implicadas en las reacciones son las que se
muestran en la Fig. 4.11b. La suma de los moles del 6xido metdlico y del 6xido me-
talico reducido es constante, pero parcialmente varian con los ciclos. Cuando el ciclo
es de generacidn, una gran cantidad de agua entra en el reactor que es expulsada en el
ciclo del regeneracion, ya que la reaccién de generacion es dominante respecto a la de
regeneracion. Las concentraciones de salida de los productos del reactor arrastrados por
el nitrégeno (o el nitrégeno y el agua) son los que se muestra en la Fig. 4.11c. En ella,
se ve la produccién de oxigeno e hidrégeno segin los ciclos quimicos. Los resultados
son similares a los obtenidos por Séck et al. (2011).

4.4.2.3. Diseio inverso

El modelo inverso se validé con la simulacién de la potencia solar concentrada del
reactor este del experimento del dia 18 de febrero de 2011. Se usaron los pardmetros que
fueron calibrados para el modelo térmico, y como entrada, la temperatura medida en el
reactor que se muestra en la Fig. 4.10a. El resultado de la simulacién puede verse en
la Fig. 4.12. La salida del modelo inverso, P;,,, sigue el comportamiento de la curva de
la potencia simulada, Py;;,,. El comportamiento mostrado por el modelo inverso es mds
suave que el esperado debido a que no refleja la discretizacién de la potencia impuesta
por el nimero de heliostatos enfocados. El error medio absoluto entre las dos simula-
ciones es de 5928 W y el relativo el 16 %. Es importante resaltar que aunque el modelo,
en algunos puntos, muestra potencias negativas estas no son posibles en la realidad.

Como se comento en la §4.3.2.3, la derivacién en linea provoca una oscilacién pard-
sita de alta frecuencia que puede mitigarse con un filtro pasa bajo. Para esta simulacién

Concentrated solar
power [W]

-9 | | | | | | | | | |
10:00 10:30 11:00 11:30 12:00 12:30 13:00 13:30 14:00 14:30 15:00 15:30 16:00
Local time

Figura 4.12: Validacién del comportamiento inverso
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Figura 4.13: Comparacion de las frecuencias de corte del filtro

de la Fig. 4.12 se seleccioné una frecuencia de corte de 8-10~* Hz. La eleccién de esta
frecuencia de corte es clave, ya que una mala eleccidon provoca resultados no deseados.
La Fig. 4.13 muestra el efecto del filtro en el modelo. Arriba a la izquierda se ve el
resultado del modelo sin filtrar. Arriba a la derecha, se ve el modelo con una frecuencia
de corte de 1072 Hz. Dicha frecuencia es insuficiente para eliminar la oscilacién. Abajo
a la izquierda se ve el resultado del modelo con el filtro de 10~ Hz, un resultado muy
similar al mostrado en la Fig. 4.12. Finalmente, abajo a la derecha se puede observar
el efecto de una frecuencia de corte de 10~* Hz. Esta dltima frecuencia de corte es
excesiva, ya que apantalla la dinamica del modelo.

4.5. Resumen

En este capitulo se presentan los trabajos de modelado y simulacién que se han
hecho para una planta de generacién de hidrégeno con energia solar. Tras una breve
introduccién donde se explica el proceso de la generacion de hidrégeno y donde se hace
una breve revision del estado de la tecnologia en modelos de generacién de hidrégeno,
se pasa a explicar el funcionamiento de la planta real en la que se ha basado el capitulo.
El modelo se ha desarrollado con una metodologia modular, jerdrquica y orientada a
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objetos, dividiendo el modelo en el campo solar y en la planta de procesamiento, y este
dltimo en fuente, reactor, reaccion y sumidero. Se presentan tres disefios del modelo
atendiendo a la funcionalidad del modelo de la planta de procesamiento y explotando la
orientacién a objetos del mismo: uno térmico, otro quimico y otro inverso. Finalmente,
los trabajos de simulacién describen la calibracién y la validacién del modelo con datos
reales de la planta. Las comparaciones con dichos datos revelan una buena concordancia
entre las medidas y las simulaciones.

4.6. Contribuciones cientificas relacionadas

Las contribuciones cientificas de este libro relacionadas con el capitulo son enume-
radas y brevemente comentadas en la siguiente lista.

1. A.DE LA CALLE, L. RocA, L.J. YEBRA & A. VIDAL. “A simulator tool to test

control algorithms in a hydrogen solar plant”. Poster en SolarPACES Conference
2011. Granada, Espana. (2011).

En este trabajo se presenta una primera version del modelo de la planta de ge-
neracion de hidrégeno (disefo térmico) y un esquema para controlar la potencia
solar concentrada y la temperatura.

2. A.DE LA CALLE, L. RocA, L. J. YEBRA, A. VIDAL & S. DORMIDO. “Mo-
delling Thermo-chemical Hydrogen Generation in a Solar Plant”. Poster en 7th
Vienna International Conference on Mathematical Modelling (MATHMOD) (pp.
1260-1264). Viena, Austria. (2012). DOI: 10.3182/20120215-3-AT-3016.00223

En este trabajo se presenta el work-in-progress del disefio quimico del modelo de
la planta de generacion.

3. A.DELA CALLE, L. ROCA, L. J. YEBRA & S. DORMIDO. “Modeling of a two-

step solar hydrogen production plant”. International Journal of Hydrogen Energy,
37(14), 10549 - 10556, 2012. DOI: 10.1016/j.ijhydene.2012.04.056

En este articulo se presenta el modelo de la planta de generacién de hidrégeno
(disefio térmico y quimico). Se presentan también los trabajos de calibracion y
validacién usando datos experimentales. La validacién demuestra la buena con-
cordancia entre los datos experimentales y las simulaciones.

4. L. RocA, A.DE LA CALLE & L. J. YEBRA. “Heliostat-field gain-scheduling
control applied to a two-step solar hydrogen production plant”. Applied Energy,
103, 298-305, 2013. DOI: 10.1016/j.apenergy.2012.09.047

En este articulo se presenta la estructura de control de la temperatura media de
un reactor de una planta de generacion de hidrégeno con energia solar. El modelo
del campo de heliostatos se usa para crear un vector de las potencias ordenadas de
menor a mayor donde con un PI adaptativo por tabla (gain scheduling) se esco-
ge el nimero de heliostatos enfocados necesario. El control es probado primero
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en el modelo térmico de la planta de generacion y posteriormente en la planta
experimental obteniendo buenos resultados.

5. L. RocA, R. DiaZ-FRANCO, A. DE LA CALLE, J. BONILLA, L. J. YEBRA &
A. VIDAL. “A combinatorial optimization problem to control a solar reactor”.
Presentacion oral en SolarPACES Conference 2013. Las Vegas, Estados Unidos.
(2013). Publicado en Energy Procedia, Volume 49, 2014, (pp. 2037-2046) DOLI:
10.1016/j.egypro.2014.03.216

En este trabajo se presenta una estructura de control de los heliostatos usando el
modelo inverso para obtener una referencia de la potencia concentrada a seguir. El
modelo del campo de heliostatos se usa en un feedforward. El control es probado
en el modelo de la planta de generacién de hidrégeno.

6. L. RocA, R. DiAZ-FRANCO, A. DE LA CALLE, J. BONILLA & A. VIDAL. “A
control based on a Knapsack problem for solar hydrogen production”. Optimal
Control, Applications and Methods - Optimal Control of Solar Energy Systems
(special issue), First published online, Mar 2014. DOI: 10.1002/oca.2118

Este articulo continda con el trabajo la estructura de control para la potencia so-
lar concentrada en un reactor tipo Hydrosol II. La estrategia de control de los
heliostatos usa el modelo inverso para obtener una potencia solar concentrada re-
ferencia y el modelo del campo de heliostatos para un control feedforward del
nimero de heliostatos enfocados. El control se prueba en el modelo de la planta
de generacion de hidrégeno y en la planta piloto Hydrosol II obteniendo buenos
resultados.

7. A.DE LA CALLE, L. RocA & J. BONILLA. “Inversién de la causalidad compu-
tacional en el modelado dindmico. Caso practico de una planta de generacién
de hidrégeno solar”. Poster en XXXVI Jornadas de Automdtica. Bilbao, Spain.
(2015).

En este trabajo se explica el problema y las soluciones propuestas de la inversién
de la causalidad computacional para el modelo de la planta de generacién de
hidrégeno (disefio térmico).
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Capitulo 5

Modelado y simulacion de una
bomba de calor de doble efecto

;Y yo para qué las quiero,
las cuatro estaciones,

si todo lo que suefio

estd entre interiores?

Extremoduro
(Letra de Roberto Iniesta)

5.1. Introduccion

Una de las dificultades de trabajar con energia solar térmica es la variabilidad con
la que la irradiancia solar que llega a la superficie de la Tierra. Dada la naturaleza de la
fuente y de las perturbaciones que la afectan, sobre las que poco o nada se puede hacer,
tratar de compensar dichas perturbaciones en los procesos asociados a esta ha sido uno
de los principales campos de estudio de los investigadores desde que nacié la tecnologia.
El rango de soluciones propuestas varia desde sistemas de almacenamiento térmico has-
ta fuentes de energia auxiliar. La eleccidn de cudl es la solucién mds adecuada depende
en gran medida del propio sistema y su propdsito.

Por otro lado, una de las demandas de la industria es incrementar la eficiencia de los
procesos reduciendo el coste energético de los mismos. La energia residual de algunos
procesos industriales es susceptible de ser recuperada. Volver a inyectar esta energia al
proceso es una de las posibles vias para incrementar la eficiencia energética. Uno de los
principales escollos para poner en préctica este concepto es que la energia recuperada
suele ser de menor temperatura que la demandada por el proceso.

Las bombas de calor pueden ser la convergencia de ambos campos de estudio en
numerosos procesos relacionados con la energia solar térmica, e.g. la desalinizacién
solar. Una bomba de calor es una maquina térmica que transfiere calor de un cuerpo frio
a uno caliente. De acuerdo con el segundo principio de la termodindmica (v. §3.3.3),

121
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Figura 5.1: Esquema genérico de una bomba de calor

para que tenga lugar esta transferencia de calor se requiere un aporte externo de energia,
ya sea en forma de calor o de trabajo. La Fig. 5.1 expone este concepto. En ella, se
representa el intercambio de energia que se produce en una bomba de calor. Si 77 > T5
se puede afirmar que:

O1=0+W, (.1
donde Q) es el calor transmitido al cuerpo caliente, O, el calor extraido del cuerpo
frio y W el aporte externo de energia. El rendimiento de una bomba de calor viene
determinado por el llamado COP (Coefficient of performance), que se define como:

T
cop=2 -9 1

W 01— = -1
El valor del COP es siempre superior a la unidad. Da una idea de cudnto calor del
foco frio es transferido al foco caliente. En ciclos reversibles, se observa que su valor
serd mayor cuanto mds cerca térmicamente estén los cuerpos. Sin embargo, muchos de
los procesos termodindmicos que ocurren en el interior de la mdquina son irreversibles
por lo que el COP dependera mas del disefio de la maquina que de la diferencia de
temperaturas entre los focos.

5.2)

El tipo de entrada externa de energia determina la tecnologia que debe usar la bom-
ba de calor. Si la entrada es calor, la tecnologia m4s extendida es la de absorcién, basada
en procesos termoquimicos. Esta explota la capacidad de algunos fluidos de absorber-
desorber a diferentes temperaturas que las de evaporacién-condensacion del fluido re-
frigerante. La Fig. 5.2a muestra el esquema de un ciclo tipico: evaporacion-absorcion-
desorcién-condensacion y los dos niveles de presion. Si la entrada es trabajo, entonces
la tecnologia mas extendida es la de compresion de vapor. La Fig. 5.2b muestra un es-
quema tipico de la tecnologia donde un compresor mecanico aporta el trabajo necesario
para que sea posible la transferencia de calor.

El rendimiento de los ciclos reversibles es independiente de los fluidos de trabajo,
como ya se vio en la Eq. 5.2. Sin embargo, en el disefio de bombas de calor reales de-
ben ser tenidos en cuenta ya que la irreversibilidad de los procesos hace que este se vea
afectado. Ademds, de ellos depende en gran media los costes iniciales y de operacién
(Herold et al., 1996; Anand et al., 2013). Los dos pares de fluidos convencionales para
su uso en mdquinas de absorcidén son amoniaco-agua y agua-bromuro de litio (donde
los primeros actdan de refrigerante y los segundos de absorbente). Otros fluidos han
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Figura 5.2: Ejemplos de tecnologias de bombas de calor (Herold et al., 1996)

sido también considerados para su uso en bombas de calor, pero la razén por la que
estos dos han copado el mercado es por su buen comportamiento en rangos de opera-
ci6én habituales. Las propiedades deseables para los fluidos de absorcién son evaluadas
en la Tab. 5.1. Como puede verse, algunas de estas propiedades son mutuamente ex-
clusivas. Ambos fluidos poseen desventajas. Que la presion de vapor del amoniaco sea
relativamente baja y la del agua relativamente alta, provoca que haya trazas de fluido
absorbente en el vapor, contaminando el ciclo. Los ciclos de amoniaco-agua requieren
de un rectificador que separe el vapor, perdiendo eficiencia. En ese sentido, usar el bro-
muro de litio como absorbente es mas ventajoso ya que esencialmente no es volatil. Sin
embargo, este tiene la desventaja de que una alta concentracién a baja presiéon puede
provocar cristalizacion del fluido, y por tanto, el rango de operacion estd limitado.

En la Fig. 5.3a se muestra el ciclo de absorcién de una bomba de calor de un solo
efecto, donde los fluidos de trabajo son agua y bromuro de litio. Este ciclo es el mas

Tabla 5.1: Propiedades de los fluidos de trabajo en maquinas de absorcién (Herold et
al., 1996)

Propiedad Amoniaco-agua | Agua-Bromuro de litio
Alto calor latente Bueno Excelente
Refrigerante Presion de vapor moderado Muy alto Muy bajo
g Baja temperatura de congelacién Excelente De limitada aplicacion
Baja viscosidad Buena Buena
Absorbente Baja presion d.e vapor Pobre Excelente
Baja viscosidad Buena Buena
No fase solida Excelente De limitada aplicacién
Baja toxicidad Pobre Buena
Mezcla -
Alta afinidad entre
. Buena Buena
refrigerante y absorbente
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Figura 5.3: Bomba de calor de agua-bromuro de litio de un solo efecto (Herold et al.,
1996)

secillo. La representacion es por medio de un diagrama de bloques en el que la posicién
de los mismos indica la presion, temperatura y fraccién maésica relativa de cada uno.
La maquina estd formada por cuatro componentes principales que intercambian calor
con el exterior, un intercambiador de calor interno, dos védlvulas estranguladoras y una
bomba.

La circulacion de la disolucion absorbente forma un ciclo cerrado entre el generador
y el absorbedor. La diferencia de presiones entre ambos componentes obliga a que una
bomba hidraulica impulse la disolucién desde el absorbedor al generador, sin embargo,
en el sentido contrario la circulacién es espontdnea y se controla con la apertura de
una véalvula. El generador es el elemento a través del cual se produce la entrada de
calor a alta temperatura. Este calor, es mayoritariamente usado para que se produzca la
evaporacion del compuesto volatil, en este caso, el agua que es fluido refrigerante. La
presion de vapor de la sal es tan alta que la volatilidad del mismo es, en la prictica, nula.
Se puede asumir entonces que el vapor estd inicamente formado por agua pura. Aunque
se descarte la presencia de trazas de sal en el vapor, si hay que asegurarse de que las
velocidades del vapor no sean elevadas ya que podrian arrastrar gotas de disolucién que
hacen al vapor altamente corrosivo. Al evaporar el refrigerante, la concentracion de las
sales aumenta en la disolucion.

El intercambiador de calor permite la transferencia de calor sensible entre la di-
solucién entrante (fria) y saliente (caliente) del generador. Su propésito es reducir el
consumo de calor externo para adecuar la temperatura de la disolucién entrante a la del
interior. El rendimiento de este componente tiene un gran impacto en el disefio de la
maquina.

A la salida del intercambiador, el flujo tipicamente sigue manteniendo su cardcter
subenfriado, condicién que mantiene hasta que alcanza el absorbedor, cuya presion es
menor que su presion de vapor. También es posible que el flujo encuentre algun ele-
mento que induzca una caida de presion suficiente como para que alcance su presion de
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vapor, p.e. una valvula reguladora. En cualquiera de los dos casos, se produce una eva-
poracién subita que reduce la temperatura del fluido hasta la temperatura de saturacién
a esa presion.

Una vez en el absorbedor, la disolucidon concentrada en sal es puesta en contacto
con el vapor procedente del evaporador. Como ya se comentd en la §3.8, la absorcién
se produce en la superficie del liquido mientras esta no esté saturada de refrigerante.
Como la disolucién entrante estd saturada y previsiblemente la que se encuentra ya en
el recinto también, para que se produzca absorcién necesariamente el absorbedor debe
enfriarse por uno foco externo. Una vez que el vapor es absorbido, la disolucién reduce
su concentracion en sales y es enviada al generador.

El lazo de refrigerante lo completan los otros dos componentes. El vapor proceden-
te del generador es condensado en el condensador, el cual, cede su calor latente a un
foco externo. Habitualmente, este foco coincide con el del absorbedor, y por tanto, la
temperatura en ambos es aproximadamente la misma. El condensado abandona el con-
densador en un régimen subenfriado hacia el evaporador empujado por la diferencia de
presiones entre ambos componentes. Este liquido, al igual que pasaba con el disolvente,
ya sea en la vélvula o en la entrada al evaporador sufre una caida de presién tal que
produce una evaporacidén subita de parte del liquido. Afortunadamente, al ser agua el
liquido refrigerante y esta tener un calor latente elevado, la fraccidn de agua evaporada
mediante este proceso es baja. Una vez dentro del evaporador, el foco frio proporcio-
na la energia necesaria para evaporar el resto del refrigerante. El vapor de baja presion
producido en el evaporador es el consumido por el absorbedor.

El rendimiento de las mdquinas de un solo efecto se ve limitado por la baja tem-
peratura de la entrada caliente de calor (en torno a los 75 °C) con COP tipicos de 1.7
(Herold et al., 1996). Ese es el motivo por el que dificilmente pueden ser competitivas
econdmicamente respecto a los sistemas de compresién de vapor. Su aplicaciéon habi-
tual es la de aprovechar la energia residual de un proceso como entrada de calor de alta
temperatura.

Mucho més competitivas son las mdquinas de doble efecto, cuyo COP puede rondar
entre 2 y 2.2. Ademads, su entrada de alta temperatura es accesible por el vapor proce-
dente de calderas de gas, hecho que hace atin mas competitiva la tecnologia al ser un
elemento ya maduro en la industria. La Fig. 5.4 muestra las diferentes configuraciones
que se pueden adoptar con la tecnologia de doble efecto. Destacan por tener tres niveles
de presion. Tienen dos generadores, uno de alta temperatura y otro de baja temperatura,
dos condensadores y dos intercambiadores de calor para la disolucién. Lo mds habitual
es que el generador de baja temperatura y el condensador de alta temperatura se integren
en un mismo componente que haga de intercambiador de calor interno. La entrada de
calor a alta temperatura se realiza a través del generador de alta temperatura y la entra-
da de calor a baja temperatura a través del evaporador. El calor cedido por la bomba de
calor se realiza en el absorbedor y del condensador de baja temperatura, que suele ser a
la misma fuente de calor.

La principal caracteristica del disefio de doble efecto es que el calor procedente de la
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Figura 5.4: Bomba de calor de agua-bromuro de litio de doble efecto (Herold et al.,
1996)

entrada a alta temperatura es aprovechado en dos etapas. Es decir, el vapor producido en
el generador de alta temperatura por esta entrada es la fuente de calor para el generador
de baja temperatura. La desorcion se produce en dos etapas. Si comparamos la maquina
de doble efecto con una de un solo efecto, la diferencia radica en que la entrada de calor
a alta temperatura requiere mayor temperatura, ya que tanto la salida de calor como
la entrada a baja temperatura se realizan en condiciones similares en ambas maquinas.
Las mayores concentraciones en el fluido absorbente obtenidas en la méquina de doble
efecto permiten un mayor aprovechamiento de la fuente de calor a baja temperatura, de
ahi que sus COP sean mayores.

Las opciones bdsicas para la distribucion de la disolucién en el interior de una ma-
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quina de doble efecto son dos: configuracion en serie y en paralelo. Desde el punto de
vista termodindmico y de transferencia de calor, la configuracion del flujo en paralelo
(v. Fig. 5.4c) es mds eficiente que la configuracién en serie (v. Fig. 5.4a y 5.4b) (He-
rold et al., 1996). En ella, la concentracién de la disolucién en ambos generadores es
esencialmente la misma, tanto la entrada como la salida. El rendimiento del ciclo es
muy sensible al flujo mésico de las disoluciones debido a las irreversibilidades que se
producen en los intercambiadores de calor. Esto hace que aunque sea ligeramente ven-
tajosa respecto a la configuracién en serie, la contrapartida es una mayor complejidad
en lo que respecta al control. La robustez de la configuracion en serie, hace que sea mds
atractiva desde el punto de vista de operacién. Entre las dos posibilidades expuestas en
la Fig. 5.4 (esquema 1 y esquema 2) la configuracién con mejor rendimiento es la del
esquema 1, donde la disolucién pobre en absorbente es bombeada al generador de alta
temperatura, que tras una primera desorcidn, fluye hasta el generador de baja tempera-
tura donde se produce una segunda desorcién en la que se alcanza la alta concentracién
que serd empleada para la absorcion.

Existen mds tipos de maquinas térmicas con tecnologia de agua-bromuro de litio,
e.g. efecto mitad, triple efecto..., pero cada una ellas tiene una aplicabilidad bastante
limitada.

Como ya se ha comentado, la cristalizacion del bromuro de litio es uno de los prin-
cipales problemas al trabajar con esta tecnologia. La naturaleza de las disoluciones de
sales hace que cuando la fraccién masica excede el limite de solubilidad una parte pre-
cipite. Este limite es una funcién fuertemente dependiente de la temperatura y de la
fraccién mésica. En la Fig. 5.5 se puede ver la curva de cristalizacién del bromuro de
litio en funcién de la temperatura y la concentracién. Este, al igual que otras sales, en
estado sélido presenta estructura cristalina. La existencia de sitios de nucleacién juega
un papel importante en la formacién de cristales, sin ellos la disolucién puede exhibir
un estado de supersaturacién. Pero una vez que se presenta uno, el propio cristal favo-
rece el crecimiento de mads sitios de nucleacién. En las bombas de calor con bromuro
de litio, la consistencia de aguanieve del precipitado tiende a adherirse en el sistema de
tuberias que si persiste acaba por interrumpir la circulacién entre componentes (Wang
et al., 2011; Herold et al., 1996).

Aunque existen numerosos estudios enfocados a evitar la aparicién de cristales
(Wang et al., 2011), éste sigue siendo uno de los limitantes de la tecnologia. En el
disefio de bombas de calor, el diagrama de Diihring resulta muy util (v. Fig. 5.3b). En
él, se representa el ciclo termodindmico en una grafica cuyos ejes son presiones y tem-
peraturas. Las lineas diagonales pertenecen a puntos con la misma fraccién mésica. La
curva de cristalizacién corta la grafica, que debe tener todo el ciclo a la izquierda de
esta.

La cristalizacion no es el unico factor a tener en cuenta al disefiar una bomba de
calor con esta tecnologia. El bromuro de litio es un material altamente corrosivo con
numerosos metales en presencia de oxigeno, entre los que se incluye el acero y el cobre,
materiales tipicos en su construccién. Sin embargo, el funcionamiento de una bomba
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Figura 5.5: Curva del equilibrio sélido-liquido para la disolucién agua-bromuro de litio
en funcién de la temperatura y la fracciéon molar (Patek y Klomfar, 2006b)

de calor requiere un entorno hermético sin otra presencia gaseosa que vapor de agua.
Por ello, la presencia de oxigeno es muy baja ya que todo el aire debe ser expulsado
mediante un sistema de vacio. Para minimizar los efectos de la corrosién a largo plazo,
es conveniente llevar un control del pH y el uso de inhibidores.

La capacidad que tiene el bromuro de litio de oxidar materiales depende en gran
medida de su acidez. Se puede combatir la oxidacién incrementando el ndmero de radi-
cales hidroxilo, ya que estos tienden a oxidar el material directamente en la superficie
provocando la pasivacion del material. Sin embargo, con el tiempo la alcalinidad tiende
a provocar la formacién de hidrégeno en estado gaseoso, con lo que en cualquier caso,
lo preferible es mantener lo mds cerca de la neutralidad el pH de la disolucién. Exis-
ten compuestos para controlar el pH que pueden ser afiadidos como aditivos en baja
concentraciéon y que no alteran significativamente las propiedades termodindmicas de la
disolucién, como el dcido hidrobrémico (HBr) o el nitrato de litio (LiNO3) (Herold et
al., 1996; Jian et al., 2010). Este dltimo ademds tiene la ventaja de que incrementa la
solubilidad del bromuro de litio, aumentando su rango de operacion.

También se pueden afiadir inhibidores de corrosién que proveen una reduccién adi-
cional de los ratios de corrosién. En este sentido se han propuesto y probado una gran
cantidad de ellos como el cromato de litio (Li,CrQOy), el molibdato de litio (Li;MoQO4) e
hidréxido de litio (LiOH) (Herold et al., 1996). El primero es muy t6xico y ha dejado de
usarse, y el segundo aunque menos efectivo, lo ha sustituido en numerosas aplicaciones.
Esos inhibidores reducen la corrosién, pasivizando los materiales.

La corrosién aumenta con la temperatura. Para ciclos que alcancen altas temperatu-
ras, e.g. miquinas de doble efecto, los métodos antes planteados son insuficientes. Este
tipo de maquinas requieren materiales especiales para preservarse a largo plazo. Los
tubos de los componentes suelen ser los elementos mds propensos a la degradacion ya
que es donde se alcanzan las mdximas temperaturas. La opcién mds habitual es sustituir
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los de cobre por unos de cobre-niquel ya que esta aleacién es muy resistente a corrosion
a altas temperaturas. Su precio es considerablemente superior, por lo que los costes de
la méaquina se ven incrementados.

Para tener un rendimiento aceptable, una bomba de calor debe ser hermética en
todos sus componentes. Las presiones en el interior tipicamente son subatmosféricas.
Dado que esencialmente solo hay vapor de agua en los compartimentos, las temperatu-
ras de operacion del evaporador y condensador son las que determinan las presiones de
trabajo. Las menores presiones de la maquina se dan en el evaporador y en el absorbe-
dor. El hecho de que el volumen especifico del agua a esa presién sea elevado implica
que las velocidades del vapor sean elevadas, y por tanto, hay grandes caidas de presion
entre componentes. La naturaleza logaritmica de las curvas de la presién de vapor hace
que la temperatura sea muy sensible a las variaciones en la presiéon. Una solucién para
minimizar la caida de presién entre componentes es confinar ambos bajo una misma
carcasa, de tal forma que la seccion transversal por la que circula el vapor sea muy
grande y que la longitud que separa las superficies de evaporacion y absorcion sea la
menor posible.

Aunque sea hermética, la bomba de calor no estd libre de la presencia de gases no
absorbibles. A pesar de los esfuerzos por evitar la corrosién, a largo plazo es inevi-
table. Este proceso, aunque lento en el mejor de los casos, produce hidrégeno de una
forma constante. El hidrégeno es un gas esencialmente inerte, cuya solubilidad a esas
temperaturas es muy baja en ambos liquidos (Herold et al., 1996). Por tanto, existe una
tendencia a largo plazo a acumularse en el interior de la bomba. Dado su influencia en el
rendimiento, como mantenimiento este debe ser expulsado. Los métodos més habituales
son: un mecanismo de purgas o un vaciado periédico.

La baja presién en el recinto del evaporador-absorbedor hace que los fenémenos
relacionados con elevacién no sean despreciables. El peso de la columna de liquido
ejerce una presion del orden de magnitud de la presion reinante. La sensibilidad de la
temperatura de saturacién en ese rango de presiones hace que los evaporadores de tubos
sumergidos sean inviables por su bajo rendimiento. La diferencia en la temperatura de
saturacion entre la superficie del liquido y el fondo del evaporador puede ser de varios
grados. Por ello, el disefio habitual del evaporador es el de pelicula descendente de tubos
horizontales, ya que el espesor de la pelicula es del orden de magnitud del milimetro y
el efecto de la elevacion si es despreciable.

El disefio del absorbedor también es habitualmente de pelicula descendente de tubos
horizontales, el motivo es por su compacidad. Es el componente que requiere una mayor
drea de transferencia de calor en la mdquina. La ya comentada caida de presion en el
transito del evaporador y absorbedor obliga a maximizar el drea de flujo. Ademads, los
coeficientes de transferencia de calor y masa son menores que los correspondientes en
los otros componentes. En parte, la culpa es de la relativa ineficiencia de los procesos de
transferencia de masa en el liquido. Una técnica eficiente para mejorar esta transferencia
es la adicion de aditivos tensoactivos en la disolucion. El octanol (2-etil-1-hexanol)
puede ser usado con este fin. En teoria, la mejora de la transferencia de calor puede
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llegar a doblarse, pero en la préctica, los efectos del sistema con la caida de presién o la
presencia de gases no absorbibles limitan la efectividad hasta ganancias mds discretas
(Herold et al., 1996).

Las bombas de calor que emplean la tecnologia de absorcion son sistemas que tienen
una gran inercia térmica, una caracteristica que las diferencia de las de compresién de
vapor. Esta, se hace especialmente relevante en el arranque y durante la operacién a
carga parcial de las maquinas. Para el estudio de las miquinas en estas situaciones y
para entender su comportamiento frente a perturbaciones, el modelado dindmico es una
herramienta de gran utilidad (Li et al., 2014).

En los dltimos afios se han presentado trabajos muy interesantes relacionados con
el M&S dindmica de bombas de calor de absorcidn. Jeong et al. (1998) desarrollaron
un modelo dindmico de una bomba de calor de un solo efecto de agua-bromuro de litio
diseflada para recuperar la energia residual por otro proceso a 30-40 °C. El modelo tiene
en cuenta la capacidad de almacenamiento de las masas de los fluidos en los distintos
contenedores y la capacidad térmica de las carcasas, pero no la de los intercambiadores
de calor. Los flujos mésicos de la disolucién y del vapor son determinados en funcién de
la diferencia de presiones entre los contenedores. Para las simulaciones, los coeficientes
de transferencia de calor fueron asumidos constantes y el modelo fue validado experi-
mentalmente con los datos de potencia entregada por el absorbedor y el condensador.

En el trabajo de Fu et al. (2006) se presenta una libreria de modelado orientado a
objetos para sistemas de refrigeracién por absorcién. Los componentes que modelan los
contenedores concentran los balances de masa y energia por especie quimica. La trans-
ferencia de calor se calcula con coeficientes de transferencia de calor globales por con-
tenedor. Estd implementada en Modelica y las temperaturas de salida fueron validadas
con datos experimentales en las que se aprecia una perturbacién del estado estacionario
como respuesta a una variaciéon de la temperatura de entrada de la refrigeracion.

El modelo dindmico presentado por Kohlenbach y Ziegler (2008a) también es para
una bomba de calor de un solo efecto de agua-bromuro de litio. En €I, se presta especial
atencion al almacenamiento de masa y calor y al retardo en el transporte de la disolucién
entre contenedores. Las propiedades termodindmicas de los fluidos son consideradas
constantes y el modelo no hace un célculo en detalle de las entalpias. El modelo es
muy preciso respecto a la forma de la respuesta frente a variaciones de las entradas pero
poco preciso respecto a los valores numéricos en la validacién (Kohlenbach y Ziegler,
2008b). El trabajo incluye un anélisis de sensibilidad de algunos pardmetros internos
que no son tenidos en cuenta en la validacion.

Shin et al. (2009) presentaron un modelo dindmico de una bomba de calor de doble
efecto de agua-bromuro de litio. Con una metodologia de modelado orientada a obje-
tos en Microsoft Visual C++, el modelo resultante fue compuesto a partir de modelos
basicos basados en primeros principios: intercambiadores de calor de tubos y carcasa,
intercambiadores de calor sensible y elementos de transporte de fluidos como vélvulas
y tubos en ‘U’. Los intercambiadores de calor de tubos y carcasa representan los com-
ponentes principales de la bomba (absorbedor, generador, evaporador y condensador).
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En ellos, mientras que en el lado de la carcasa se producen los cambios de fase (ya sea
la disolucién absorbente o del refrigerante) en el interior de los tubos se produce una
variacion del calor sensible. El modelo fue validado con datos experimentales y aunque
mostrd bastante precision para los estados estacionarios, en los transitorios el error en
las temperaturas en algunos puntos fue de mas de 10 °C en el generador y el absorbedor.

El modelo dindmico de una bomba de calor de agua-bromuro de litio presentado
por Myat et al. (2011) fue disefiado para hacer un anélisis entrépico del sistema. En
él, aunque la transferencia de calor se hace a través de un coeficiente global para cada
contenedor, éstos se calculan detalladamente a partir de los coeficientes de transferencia
de calor locales de cada uno de los contenedores a partir de correlaciones empiricas. El
modelo calcula perfiles de temperatura y concentraciones del fluido en el interior de la
bomba. No fue validado experimentalmente.

El modelo dindmico de una bomba de calor de agua-bromuro de litio de un solo
efecto presentado por Evola et al. (2013) también estd basado en una metodologia de
orientacion a objetos. Es un modelo de concentracién de balances de masas y energia
de cada fase para cada uno de los componentes. Se presta especial interés al modelado
de la circulacién del vapor entre componentes, en la que se definen cuatro volimenes
variables de vapor gobernados por la ley de los gases ideales. El volumen de gas es
calculado a partir del volumen del liquido. Los coeficientes de transferencia de calor
se consideran constantes y la capacidad térmica de los tubos y la carcasa es tenida en
cuenta. El modelo fue validado experimentalmente con datos de la temperatura de salida
para un caudal constante interno.

En este capitulo se describen los trabajos de M&S realizados para una bomba de
calor de doble efecto. Este modelo se basa en la bomba de calor del sistema experimen-
tal de desalinizacién solar AQUASOL (v. Fig. 5.6) situada en el CIEMAT-Plataforma
Solar de Almeria (Alarcon-Padilla et al., 2008). Para su realizacién se ha seguido una
metodologia de modelado orientada a objetos. Se han identificado y modelado cada uno
de los subprocesos relacionados con la transferencia de masa y calor en este tipo de
instalaciones, formando una libreria de componentes versétil para procesos de cambio
de fase. Esta librerfa permite componer graficamente en tres niveles de abstraccion el
modelo completo de la bomba de calor. La implementacion se ha hecho con el lengua-
je de modelado Modelica y la herramienta de simulacién ha sido Dymola. El objetivo
de este modelo es que sea capaz de reproducir la respuesta dindmica de la bomba de
calor usando como entradas las naturales del sistema y poder ser usado para el disefio,
prueba y validacion de sistemas de control avanzado. Los modelos han sido calibrados
y validados experimentalmente.
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5.2. Descripcion de la planta

La tecnologia MED (Multi-effect distillation)' se basa en una serie de procesos de
evaporacion y condensacién que se producen en el interior de unos elementos herméti-
cos llamados efectos, los cuales, se disponen en una secuencia decreciente de presiones.
Una de las vias para mejorar la eficiencia en plantas MED es mediante el uso de bom-
bas de calor. El acoplamiento de estas en el proceso ha sido una solucién empleada a
nivel industrial desde principios de los 70. Estas bombas, de tecnologia de compresion,
consisten habitualmente en el acoplamiento de un eyector de vapor en el dltimo efecto
aunque no es extrafio ver eyectores también en efectos intermedios. Las dos principa-
les razones para sustituir la tecnologia de compresion por la de absorcién, es en primer
lugar, porque las bombas de calor por absorcién (doble efecto) han demostrado tener
una mayor eficiencia, y en segundo lugar, porque mientras que en los sistemas de ter-
mocompresion convencional la operacidn a carga parcial supone una disminucién de la
eficiencia nominal, en las bombas de absorcién apenas se observa esta reduccién. Esto
es una clara ventaja, més valiosa atn en el caso de los sistemas de energia solar dada

IDestilacién multiefecto.
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la variabilidad de su principal fuente energética (Alarcon-Padilla, 2007). Ademds, las
bombas de absorcién pueden ser conectadas a un sistema de almacenamiento térmico.

En 2002 con el fin de cumplir con los objetivos del proyecto AQUASOL (Enhanced
Zero Discharge Seawater Desalination using Hybrid Solar Technology) se inicié una
remodelacién del sistema experimental de desalinizacién solar basado en la tecnologia
MED ya existente en el CIEMAT-Plataforma Solar de Almeria, que a partir de entonces
pasé a denominarse sistema AQUASOL”. El proyecto se enfocé en tres aspectos fun-
damentales con los que se esperaba reducir el coste de produccién de agua desalada en
sistemas solares MED. Estos son (Alarcén-Padilla, 2007):

= Incorporacion eficiente de la energia solar al proceso. Un campo de concentrado-
res parabdlicos complejos estaticos suministra a la planta energia a media tempe-
ratura (60-90 °C). Ademas se dispone de un sistema de almacenamiento térmico
mediante un sistemas de dos tanques de agua y una caldera de gas que permite la
operacién de la planta 24 horas al dia.

m Desarrollo de una nueva bomba de calor de absorcion de doble efecto totalmente
integrada en el proceso.

= Reduccidn a cero de cualquier vertido del proceso. Se desarrollé un secador solar
avanzado para recuperar la sal contenida en la salmuera.

La configuracién actual del sistema AQUASOL se muestra en la Fig. 5.6. El siste-
ma es flexible respecto a la fuente energética y tres modos de operacidon son posibles
(Palenzuela et al., 2014):

= Modo sélo solar: El campo de CPCs (Concentradores parabdlicos complejos)
provee toda la energia térmica del sistema. La planta MED es alimentada a través
de los tanques.

= Modo s6lo f6sil: La caldera de gas propano a través de la bomba de calor proprcio-
na toda la energia térmica del sistema. En este modo, la DEAHP (Double effect
absorption heat pump) puede conectarse directamente a la planta MED o indirec-
tamente a través de los tanques (Alarcon-Padilla et al., 2010).

= Modo hibrido: La energia térmica proviene de ambas fuentes, de la bomba de
calor y del campo solar. La DEAHP permite la operacién a carga parcial que
puede variar del 30% al 100 % estrangulando el flujo de vapor que circula entre
la caldera y la bomba. En este modo, la alimentacién de la planta MED se realiza
a través de los tanques.

Recientemente, también se ha probado en esta instalacién otro modo de operacién
(Ibarra et al., 2012). Con el objetivo de reducir el consumo de gas, la caldera fue re-
emplazada por un generador de vapor que se alimentaba térmicamente por un pequefio

%En el préximo capitulo se estudiard el modelado de una planta MED. Los detalles de esta tecnologia
se veran en ese capitulo.
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(a) Perfil este (2006) (b) Perfil oeste (2013)

Figura 5.7: DEAHP en la Plataforma Solar de Almeria

campo solar de colectores cilindro parabdlicos. Los primeros resultados mostraron gran-
des caidas de presién y temperatura en el vapor producido en el generador. El sistema
tiene una gran inercia térmica y requiere una considerable cantidad de energia s6lo para
calentarse hasta los puntos nominales de operacion.

La bomba de calor, construida bajo encargo por ENTROPIE, fue instalada en la
Plataforma Solar de Almeria en 2006 (v. Fig. 5.7). Esta, es una bomba de calor de ab-
sorcién de doble efecto que usa como fluidos de trabajo agua-bromuro de litio. Aunque
el disefio inicial de la DEAHP fue con una configuracién de flujo en paralelo, dados
los beneficios desde el punto de vista termodindmico como de transferencia de calor
frente a la configuracién en serie que se comentaron en la seccion anterior, esta tuvo
que modificarse. En la prictica, con dicha configuracién resulté imposible la correcta
regulacion de los flujos de disolucion entre los distintos contenedores, sobre todo en los
periodos de arranque y parada (Alarcoén-Padilla, 2007). La Fig. 5.8 muestra el diagrama
de flujos actual. La configuracién de flujos es en serie, donde la disolucién discurre en
un ciclo cerrado entre absorbedor, generador de alta temperatura y generador de baja
temperatura.

Sobre el esquema habitual de una DEAHP como el que se muestra en la Fig. 5.4a,
la del sistema AQUASOL cuenta con una serie de elementos que facilitan su operacion.
Los mds destacables son:

= Dispone de tres bombas de impulsion: P-01, P-02 y P-03. Las dos primeras, ha-
bituales en DEAHP comerciales, impulsan la disolucién entre absorbedor y ge-
nerador de alta temperatura (la primera) y entre generador de baja temperatura
y absorbedor (la segunda). Estas dos bombas fueron dotadas de sus correspon-
dientes variadores de frecuencia con el propdsito de poder controlar la operacién
a carga parcial. La tercera, una mejora de la empresa ENTROPIE, succiona el
agua de la parte inferior del evaporador y la rocia en la parte superior de dicho
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Figura 5.8: Diagrama de flujos de la DEAHP

evaporador. Segun la empresa, esta bomba permite controlar perfectamente la dis-

tribucién uniforme de agua sobre la superficie de los tubos del intercambiador de
calor.

= Un hidroeyector asociado a la bomba P-0I permite extraer mediante un sistema
de purgas los gases no condensables que se acumulan en el evaporador.

La vélvula automaética EV55 permite regular el flujo de agua que circula entre el
condensador de alta temperatura integrado en el generador de baja temperatura
y el condensador de baja temperatura. Un correcto uso de esta védlvula permite
mejorar la operacion de la bomba (Palenzuela et al., 2014).

= El intercambiador de calor HX3 situado en en la tuberia que une el condensador
y el evaporador permite extraer parte del calor sensible del condensado disminu-
yendo la cantidad de vapor producido por flash en el evaporador.

La DEAHP se adapta a las caracteristicas técnicas de la planta MED para recuperar
la energia térmica del vapor saturado de baja presidn, y por tanto baja temperatura,
generado en el dltimo efecto. Una tuberia de gran didmetro permite la circulacion directa
desde el dltimo efecto al evaporador (EO) de la DEAHP. El vapor, cuya temperatura
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nominal ronda los 35 °C, condensa en el interior del haz tubular de EO, cediendo su
calor latente y parte del sensible al agua que circula por la cara exterior de los tubos.
Esta agua evapora y circula hasta el absorbedor (A0). El agua que no evapora cae a un
pequeiio depodsito de donde es extraida por la bomba P-03 para volver al haz tubular
de EO. En AQ, el vapor es absorbido por una disolucién concentrada en bromuro de
litio que como consecuencia cede el calor latente y parte del calor de reaccién’® a una
corriente de agua de refrigeracion que circula por el interior de un haz tubular. Una vez
que la disolucion ha absorbido el vapor, esta se diluye y es impulsada por la bomba P-01
hasta el generador de alta temperatura (G2), previo paso por los dos intercambiadores
de calor sensible, HX1 y HX2.

En G2 se recibe la entrada de calor de alta temperatura, que en este caso €s propor-
cionada por una caldera de gas propano. En condiciones nominales, la caldera genera
vapor saturado a 180 °C que circula desde esta hasta el interior del haz tubular de G2
donde es condensado. Para controlar la carga de la DEAHP se instal6 la valvula auto-
matica TVI16 cuya caida de presién modula la circulacién del vapor. Para asegurar que
en G2 se condense todo el vapor, a la salida del haz tubular se instalé una trampa de
vapor que disipa la energia del condensado y el vapor, si lo hay, hasta condiciones de
saturacion a presién ambiente. El condensado regresa a la caldera previo paso del in-
tercambiador de calor sensible HX4 completando asi un ciclo cerrado. En el interior de
G2 se produce una primera desorcion a alta temperatura de la disolucién. Tanto el vapor
como la disolucién circulan hasta el generador de baja temperatura (G1).

La disolucién procedente de G2 fluye hasta G1 por accion del gradiente de presio-
nes entre ambos contenedores. En su paso hacia G1 esta se encuentra con la valvula
manual V61, totalmente abierta en operacion, y con el intercambiador de calor sensible
HX1 que reduce su temperatura. En G1, se produce la segunda desorcion, esta vez a baja
temperatura, gracias a la condensacion en el interior del haz tubular del vapor de alta
temperatura procedente de G2. Este condensado tiende a acumularse en las cotas bajas
del haz tubular y cuando la valvula automadtica EV55 se abre circula hasta el dep6sito del
condensador de baja temperatura (C1) impulsada por la diferencia de presiones existen-
te. Durante el arranque, esta valvula se cierra para permitir que aumente la diferencia de
presiones entre G2 y G1; ya que de estar abierta, podria haber una circulacién directa de
vapor entre contenedores. El vapor generado en G1 y el que se produce por flash debido
a la entrada del condensado caliente de G1, es condensado en C1. El calor latente de la
condensacién se cede a la corriente de agua de refrigeracion. El condensado abandona
C1, previo paso por el pequefio intercambiador de calor sensible HX3, hacia EO contro-
lado por la vélvula automética LVO!. La disolucién, ya concentrada en bromuro de litio,
es extraida de G1 por P-02 y tras su paso por el intercambiador de calor sensible HX2
donde pierde algo de temperatura, regresa al absorbedor completando el ciclo.

La corriente de agua de refrigeracion, que en acoplamiento indirecto proviene del
tanque frio y va parar al tanque caliente y en el acoplamiento directo proviene de la

3En la practica esta tltima contribucién se suele despreciar ya que cualitativamente es mucho menor
que la del calor latente.
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Figura 5.9: Ciclo termodindmico de la DEAHP

salida fria de la planta MED y va a parar a la entrada, en condiciones nominales entra
en labomba a 63.5 °C y sale a 66.5 °C. Sus aportaciones de calor son principalmente en
AOy Cl1, como ya se ha comentado, pero también hay otras dos pequefias procedentes
de HX3 y HX4. Antes de entrar en A0, una pequefia fraccién de la corriente se separa
del caudal principal y va a parar a HX3 para volver a unirse antes de su entrada en C1.
Tras C1, otra pequeiia fraccion se separa del caudal principal para tras su paso por HX4
volver a unirse.

Obviando la transferencia de calor en los intercambiadores de calor sensible, el ciclo
termodindmico de la bomba en condiciones nominales puede observarse en la Fig. 5.9.
Las flechas rojas representan el sentido de los principales flujos de calor que se dan en
la instalacién, de las cuales, solo la que va del condensador 2 y el generador 1 (que
se encuentran en G1) se queda en el interior de la bomba. Los balances de energia
del sistema en condiciones nominales estdn representados en la Fig. 5.10. La planta
MED consume aproximadamente 190 kW a 65 °C, de los cuales son recuperables por
la DEAHP unos 100 kW a 35 °C. La caldera de gas proporciona los otros 90 kW esta
vez a 180 °C, para que sea la DEAHP la encargada de proporcionar toda la energia a la
planta MED.

Temperature (°C)

Figura 5.10: Balance energético de la DEAHP
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5.2.1. Descripcion interna de la bomba de calor

Algunos detalles de la estructura interna de la DEAHP, asi como informacién re-
lacionada con volumenes, areas, distancias, etc. es desconocida al no encontrarse entre
la documentacién entregada por la empresa constructora. La hermeticidad de la bomba
impide que la carcasa de acero que la recubre sea abierta, ya que como se ha comentado
es de gran importancia que esta siga perfectamente aislada del exterior. Sin embargo,
si se conoce la distribucidn interna de los haces tubulares. En la Fig. 5.11, se muestra
una representacién de la seccidn transversal de la DEAHP. En ella, se aprecia que los
contedores subatmosféricos quedan envueltos por la misma carcasa: AO-EO y G1-C1.
Como se explicé en la §5.1, esto se hace porque al maximizar el drea transversal por la
que circula el vapor y al reducir la longitud que separa las superficies de evaporacién (o
generacion) y absorcién (o condensacidn), la caida de presion entre ambos elementos
se minimiza. Ademads, se aprecia que la tecnologia de dichos contenedores es de peli-
cula descendente, esto es, haces de tubos horizontales sobre los que circula una delgada
pelicula que cae por gravedad en toda la columna de tubos. En la parte superior de estos
haces tubulares se encuentran los distribuidores, en este caso de tecnologia full cone
nozzle, que hacen un rociado con gotas de tamafio muy pequefio y bastante uniforme en
todas direcciones. En la parte inferior, se encuentran los depdsitos de cada uno de los
contenedores.

A laizquierda de la figura, separado del conjunto principal de 1a bomba, se encuentra
G2. Este contenedor, construido con tecnologia de tubos sumergidos, se diferencia de
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los otros porque en condiciones nominales su presion es supratmosférica. En €l, durante
operacion, se acumula la mayor parte de la disolucién absorbente de la bomba. Como
contrapartida, la carcasa que lo recubre es mucho menor y la porcién que ocupa el
liquido no es despreciable respecto a la del vapor ya que las variaciones en el nivel de
liquido afectan a la presion del contenedor. Las entradas y salidas de disolucién en G2
se encuentran en su parte inferior, mientras que la salida de vapor se encuentra en su
parte superior. Este vapor va a parar al interior de los tubos de G1.

La informacion relativa a los haces tubulares también es conocida. En la Tab. 5.2
se exponen algunos detalles. Todos los tubos estdn compuestos de la aleacion Cu-Ni
90-10, material que ademads de ser buen conductor, es resistente frente a la oxidacién.
El didmetro de todos ellos es 14 mm y su espesor de 0,7 mm. La longitud depende
del fluido que circula en el exterior, 2,9 m si es agua y 3 m si es bromuro de litio. La
disposicion depende del nivel de presion en el exterior, cuadrada para AO y EO ya que
facilita el transito del vapor entre tubos y hexagonal compacta para el resto ya que ahorra
volumen en los contenedores. Respecto al area de intercambio, AO es el haz mas grande
ya que la absorcién es el proceso de cambio de fase con peor coeficiente de transferencia
de calor de los presentes en la bomba. En segundo lugar esta el G1, en cuyos tubos debe
condensarse el vapor procedente de G2. EQ y C1 précticamente tienen el mismo area de
intercambio y el dltimo lugar lo ocupa G2, cuya tecnologia es diferente al resto.

Los sentidos en los que circulan los fluidos en el interior de los haces tubulares es
desconocido, aunque puede intuirse a partir de la documentacién de la bomba. Se cree
que el agua de refrigeracidn atraviesa AQ cuatro veces con la ayuda de tres water boxes,
mientras que solo lo hace dos veces en C1. El vapor y el condensado hacen un recorrido
de ida y vuelta en EO, G1 y G2.

Los intercambiadores de calor sensible se sitdan bajo la carcasa principal de la bom-
ba. Son del tipo plate & shell, una tecnologia que permite que los fluidos circulen en
sentidos opuestos entre delgadas ldminas de metal. Con esta tecnologia se consiguen
muy buenos ratios entre dreas de intercambio frente a volumen del dispositivo. El drea
de intercambio de los intercambiadores HX1, HX2 y HX3 es de 5 m”.

Tabla 5.2: Detalles de los haces tubulares de la DEAHP

Contenedor ‘ N°de tubos N°columnas Longitud (m) Area (m?) Disposicion

A0 342 9 3,0 4513 C
EO 190 8 2,9 2423 C
Cl 194 9 2,9 24,74 HC
Gl 310 10 3,0 40,90 HC
G2 118 b 3,0 15,57 HC

4C: cuadrada, HC: hexagonal compacta
bLa seccién de este haz es circular, por ello, y porque los tubos estan sumergidos, la alineacién de las
columnas es irrelevante



140 CAPITULO 5. Modelado y simulaciéon de una bomba de calor de doble efecto

5.3. Modelado dinamico

La metodologia de modelado orientada a objetos fue la empleada para la realizaciéon
de este modelo. Con ella, se pudieron identificar y encapsular los principales fenémenos
fisicos que se producen en la instalacién, y por tanto, cubrir sus dindmicas con el sufi-
ciente grado de detalle. Tres niveles de abstraccién fueron suficientes para desarrollar
el modelo de la planta. El nivel 1 cubre cada uno de los procesos de transferencia de
masa y energia del sistema de forma aislada. El nivel 2 ensambla estos procesos de for-
ma gréfica ddndoles un sentido funcional. Por dltimo, el nivel 3, también de una forma
gréfica, compone el modelo completo de la planta con elementos de menor orden.

El modelo ha sido implementado en Modelica 3.2 (Modelica Association, 2014).
Para aumentar su versatilidad, ha sido desarrollado completamente compatible con la
MSL, de donde se han heredado los conectores de Modelica.Thermal y Modelica.Fluid
(Casella et al., 2006). El disefio del modelo sigue la causalidad natural del sistema, ya
que las entradas del modelo coinciden con las del sistema. Sin embargo, la implemen-
tacion es acausal, y por tanto, si en un futuro requiere ser modificada como ocurrié con
el modelo de la planta de generacién de hidrégeno (v. §4.3.2.3), este hecho facilitaria el
trabajo.

En mecénica de fluidos computacional, la forma de calcular las propiedades ter-
modindmicas tiene una gran influencia en el error y/o en el tiempo de computacién
(Kunick et al., 2008). Existen numerosos problemas relacionados con los modelos dina-
micos que son directamente causados por el esquema computacional aplicados a ellos.
Respecto a los modelos descritos en esta seccion, la formulacién de las propiedades
termodindmicas del agua y del vapor de IAPWS (1997) ha sido empleada cuando se
trataba este fluido. La MSL en su apartado de medios dispone de una completa libre-
ria de propiedades termodindmicas de agua y vapor desarrollada con esta formulacion.
Para los modelos que tratan con la disolucién de bromuro de litio, se ha desarrollado
una completa libreria de propiedades termodindmicas que se adecda a las exigencias
de precisién y esfuerzo computacional requeridos. Para més informacién consultar el
apéndice A.

5.3.1. Nivel 1

Este nivel es el jerarquicamente inferior. Pretende encapsular cada uno de los proce-
sos de transferencia de masa o energia del sistema de una forma aislada. Su implemen-
tacion estd basada en ecuaciones y adicionalmente se define una interfaz con conectores
de la MSL e iconos para su reutilizacion en diferentes modelos. En la Fig. 5.12 se pue-
den observar estos iconos y conectores. Estos modelos constituyen la base sobre la que
luego se irdn construyendo modelos con un grado de complejidad mayor, pero que son
resultado de las interacciones entre los procesos encapsulados aqui descritos.

Todos los modelos aqui expuestos se han recopilado en una libreria de Modelica,
y aunque fueron desarrollados con el fin capturar la dindmica de la DEAHP, su imple-
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Figura 5.12: Modelos de nivel 1

mentacion es lo suficientemente general como para que puedan usarse con otros fines.
Esto se verd en el préximo capitulo.

5.3.1.1. Condensador de pelicula descendente

Los condensadores de pelicula descendente son sistemas compuestos por un haz
de tubos horizontales cuya temperatura es menor que la temperatura de saturacién del
vapor que estd confinado en el condensador. Como se explicé en la §3.7.1, la superficie
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de estos tubos se recubre de una pelicula de condensado que fluye por accién de la fuerza
de la gravedad y cae sobre la columna de tubos, incrementdndose segtin se condensa més
vapor sobre la pelicula. El espesor de la pelicula determina los ratios de transferencia
de masa y calor.

El modelo del condensador, cuyo icono puede verse en la Fig. 5.12a, determina de
forma algebraica el caudal de condensacién usando un solo CV. Para ello, se llevan a
cabo las siguientes suposiciones:

= El dnico modo de condensacion es por pelicula descendente. Como se explicé en
la §3.7.1, es el modo dominante.

= Solo hay vapor de agua en el recinto del condensador. El sistema de vacio sirve
para asegurar esto. Los gases no condensables en el tiempo de operacién pueden
considerarse irrelevantes.

= Se asume la teoria de la condensacion de Nusselt y la ley de la viscosidad de
Newton. Bajo las condiciones de presion y temperatura dadas en el condensador,
el agua se comporta como un fluido newtoniano. La anchura de la pelicula permite
suponer que el calor se transporta a través de ella solo por conduccién.

= La pelicula se distribuye uniformemente sobre todo el tubo, y desciende suave-
mente al siguiente tubo de la columna. Si no existen imperfecciones en la super-
ficie del tubo y este se encuentra bien expuesto al vapor, se forma una pelicula
homogénea sobre él. La longitud y el didmetro de los tubos estdn disefiados pa-
ra que con un caudal determinado la transferencia de calor sea la mejor posible
sin que la diferencia de temperatura entre entrada y salida sea relevante en la an-
chura de la pelicula. Cuanto mayor es la pelicula (en los tubos inferiores) esta
suposicién se hace més cierta.

= La temperatura de la superficie de los tubos es uniforme para todo el haz de
tubos. Los condensadores de este tipo estan disefiados para que el fluido que
circula por el interior de los tubos, ya sea liquido o vapor, no experimente una
elevada diferencia de temperaturas entre la entrada y la salida. Al usarse una
Unica temperatura, la temperatura media del tubo, el error producido en un lado
del tubo se ve en parte compensado en el otro extremo. La misma compensacién
existe con la diferencia entre los tubos de entrada y los de salida.

= Se asume la temperatura de la pelicula como la media entre la temperatura de
saturacion del vapor en la interfase liquido-vapor y la temperatura de la superficie
del tubo en la interfase sélido-liquido. Al ser el espesor de la pelicula tan peque-
fio, puede considerarse que la distribucién de temperaturas es lineal entre ambas
interfases.

Estas suposiciones hacen vélida la expresion dada por la Eq. 3.121 para el coeficien-
te de transferencia de calor medio de todo el haz de tubos. Con ella, se puede calcular la
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produccidn total de condensado dado por la Eq. 3.122, donde su temperatura es la tem-
peratura de la pelicula. El modelo no tiene ninguna variable derivada, el flujo mésico y
la temperatura estdn asignados algebraicamente. No existe acumulacién de masa en el
condensador. Los flujos mésicos de entrada y salida son iguales y de signo opuesto.

Un punto critico al modelar este proceso es el comienzo y el final de la condensacién
en los tubos. La variabilidad de la temperatura del tubo y de la presion reinante obliga
a ajustar bien el modelo para que se tenga en cuenta que no siempre se condense vapor
en el condensador, solo cuando se dan condiciones de saturacion.

Lo més evidente seria modelarlo con una expresién condicional, i.e. un if-else, en
la que la expresion de cruce fuese (7,, — Ty) > 0 y donde el flujo mésico se definiese
por la Eq. 3.122 si la expresion es verdadera, y nulo en caso contrario. Este tipo de
soluciones para un modelado estitico es el mas adecuado ya que es el mds intuitivo y su
carga computacional no es excesiva. Sin embargo, en un modelado dindmico cada vez
que hay un cambio de valor en la expresion de cruce se produce un evento de estado y el
integrador numérico se para y recalcula de nuevo la particion del modelo. El aumento de
estos eventos conduce a un aumento de la carga computacional, y por tanto, de tiempo
de simulacioén.

Evitar el uso de expresiones condicionales es una buena prictica. No siempre es
posible, pero funciones maximo o minimo ayudan ya que estas no generan eventos. Si a
la expresion dada por la Eq. 3.122 se le afiade una funcién médximo de la de la siguiente
manera:

NcolNrowaAs,t l’l’léX(O, Ty — Tw)
Lt ’

Hlcon = (5.3)
se obtiene el mismo resultado que usando la expresién condicional.

El problema estd parcialmente resuelto, y es que algunas variables no estan definidas
fuera de la condensacion. Una de las que da problemas es el coeficiente de transferencia
de calor. Si se usa la Eq. 3.121 para calcularlo, cuando Ty — T,, > 0 el entorno de simu-
lacién muestra un mensaje de error ya que la raiz cuarta no esta definida para nimeros
negativos. El valor absoluto es util para asegurar no hacer una operacién prohibida. En
este caso ademds, la expresiéon de cruce estd en el denominador. Si Ty — T, = 0, la
operacién tampoco puede llevarse a cabo. Afortunadamente, al ser ambas temperaturas
nimeros reales en la practica no se obtiene nunca este resultado.

La interfaz del modelo estd definida por un conector HeatPort y dos conectores
FluidPort, que pueden verse en la Fig. 5.12a. Estos conectores, integrados en la MSL,
son la interfaz de comunicaciones ideal para sistemas termofluidos. Por el HeatPort,
el modelo de evaporador se comunica con el haz de tubos; recibe la temperatura de la
superficie de los tubos y transmite el flujo de calor producido en la condensacién. El
FluidPort de entrada al modelo (circulo relleno), se usa para comunicar el condensador
con el volumen de gas. Con él, se recibe la presion y la entalpia especifica del vapor,
y transmite el flujo mésico. El FluidPort de salida (circulo vacio) se comunica con el
elemento que se encuentra bajo €1, que en este caso es un pequefio depdsito. Le transmite
la presion, el flujo mésico y la entalpia especifica.
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5.3.1.2. Condensador de haz de tubos horizontales

Cuando en un haz de tubos horizontales la condensacion ocurre en el interior, la
dindmica se complica respecto al de pelicula descendente. Como se vio en la §3.7.1.2,
la limitacién de espacio fuerza a que factores antes obviados ahora tomen relevancia.
Construir un modelo que cubra un amplio rango de operacién es una tarea de una com-
plejidad excesiva. Un mejor enfoque es limitar la operacién del modelo a aquellos esta-
dos fisicamente posibles, y a su vez, hacer uso de la mdxima informacién posible que
se disponga del elemento a modelar. Asi pues, las principales suposiciones son:

= En este trabajo, la velocidad del vapor en los condensadores de tubos horizonta-
les puede considerarse baja. El movimiento del vapor dentro de los tubos no es
forzado y es efecto de la diferencia de presiones local que sucede al condensar
vapor. La diferencia de los valores de las densidades de las fases liquido y vapor
es el origen de esta diferencia de presiones. El sistema reacciona compensando
presiones para alcanzar un equilibrio mecanico. Una buena aproximacién es con-
siderar estancado el vapor en el condensador. Asi, una tnica presién es necesaria
para representar todo el condensador.

= E] vapor estd compuesto solo de agua, y cualquier otro gas derivado de la evapo-
racion es despreciado. El sistema de vacio asegura esto.

= Al estar a menor temperatura la superficie de los tubos que la de saturacién del
vapor, se produce condensacién. Asumiendo que el vapor estd estancado, el modo
de condensacion es por pelicula descendente ya que es el modo dominante. Una
pelicula de condensado recubre la superficie interior del tubo y cae por gravedad
a su parte inferior. El agua de la pelicula se comporta como un fluido Newtoniano
y se puede aplicar la teorfa de la condensacion de Nusselt.

= Se asume una temperatura media de la superficie de los tubos para todo el haz
de tubos. Los condensadores a fin de lograr la mayor eficiencia, se disefian para
homogeneizar la temperatura de trabajo.

= La pelicula recubre homogéneamente la superficie interior de los tubos. No hay
imperfecciones en la superficie. La superficie cubierta por la acumulacién de des-
tilado en su parte inferior es considerada despreciable.

= El vapor es condensado a una temperatura inferior a su temperatura de saturacion.
Se asume como temperatura de la pelicula, la media entre la temperatura de la
superficie del tubo y la temperatura de saturacién del vapor.

= El condensado es evacuado axialmente por un gradiente hidriulico, a bajas ve-
locidades y en un régimen laminar. Al ser los tubos suficientemente largos, este
condensado adquiere la temperatura de la superficie de los tubos.
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En estas condiciones, el coeficiente de transferencia de calor medio de la pelicula
que recubre el haz de tubos puede calcularse con la Eq. 3.123. Haciendo uso de la
Eq. 5.3, se obtiene el caudal mésico condensado en los tubos. El calor transferido por la
condensacion puede calcularse con la siguiente expresion:

Qw - NcolNrowaAsJ méx((), Tsl - Tw) (54)

Una suposicién necesaria, que afiade robustez y un eficiente consumo computacio-
nal al modelo, es asumir que el vapor no logra cruzar el evaporador. Lo dnico que sale
por el condensador es liquido, como si de una trampa de vapor se tratase. Este conden-
sado a la temperatura de la superficie de los tubos, tampoco se acumula. Todo lo que se
condensa sale. El balance de masas expresa este hecho:

0= Meon — Moyt - (55)

El balance de energia debe reflejar la pérdida de parte del calor sensible del condensado
para que este alcance un equilibrio termodindmico.

QWZ = mconhf - m()uthw- (56)

Una interfaz con un conector HeatPort y dos conectores FluidPort permite la encap-
sulacién de este modelo (v. Fig. 5.12b). Las dos aportaciones de calor del condensador,
i.e la Eq. 5.4 y 5.6, se transmiten con un vector de HeatPort al haz de tubos y recibe su
temperatura. El FluidPort de entrada se debe usar para la conexién a un volumen de gas
que contenga vapor de agua. Por €l se recibe la presion y la entalpia especifica del vapor
y se transmite el flujo mésico. El FluidPort de salida se comunica con el elemento que
se encuentra bajo él, le transmite la presion, el flujo masico y la entalpia especifica del
condensado.

Ampliacion del condensador. Las restricciones del modelo del condensador de haz
de tubos horizontales presentado son demasiado exigentes y limitan en demasia el rango
operacional del condensador. A la salida del condensador del generador de baja tempe-
ratura (G1) existe una valvula que en operacién normal abre y cierra para controlar la
presion del generador de alta temperatura (G2). Por tanto, la suposicién de que no se
acumula condensado en el interior de los tubos no se cumple ya que parece evidente
que si esta vélvula estd cerrada el condensado circulara por el condensador en gradiente
hidraulico hasta que se encuentre con la vdlvula acumuldndose ahi.

Para solventar este hecho, se introduce un modelo de un depésito del mismo volu-
men que el condensador. Este estd conectado al modelo del condensador en su salida
(cf. Fig. 5.12c¢).

El coeficiente de drea mojada aparente, F4, da una idea de cudn lleno estd el conden-
sador y qué superficie de este puede ser usada para condensar. Calcular este coeficiente
analiticamente es una tarea de una complejidad excesiva ya que habria que saber la
distribucién del gradiente hidrdulico en el condensador. Una buena aproximacion es
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emplear en su lugar el coeficiente de volumen mojado aparente,Fy, que es la fraccién
de volumen que ocupa la masa del condensado entre el volumen total de condensador.
Ayper Viver m

Ar N A ©-7)

Fy

Este coeficiente se transmite al modelo del condensador para que se limite el drea
de condensacién a la disponible en las ecuaciones Eq. 5.3 y 5.4. Este ajuste permite,
por un lado que bajo ningtin concepto el condensador se desborde de condensado, y por
otro que la capacidad de condensacion disminuya en la medida en la que va llendndose
de liquido.

El balance mésico de condensado en el condensador se calcula con la siguiente
expresion:

T = iy, — 1y, (5.8)
donde la variacién de la masa, m, depende del condensado que entra riz;, y el que sale
ri;. El balance energético de esta masa de agua sera:

H:mhl,
H = Q, +mjphip — riygh; + Ep- (5.9

La entalpia de la masa de agua, h;, varia en funcién de la aportacion energética de la
entrada, rirj,h;y,, el trabajo de expansion, % P, y el intercambio de calor con la pared de

tuberfa, Q,,. Este tltimo se calcula mediante la ley de enfriamiento de Newton:
Qw:Awetal(Tw_Tl)v (510)

que para simplificar, el coeficiente de transferencia de calor entre el liquido y la pared,
ay, se asume constante y cuyo valor se calibra.

El condensador no tiene una trampa de vapor al final, sino que mds bien se trata de
un embudo donde se recoge todo el condensado. Si existe acumulacién de condensado,
este tiene prioridad en la salida ya que su densidad es mayor. Cuando la apertura de
la valvula permite que el caudal que sale del condensador sea mayor que el caudal de
produccién de condensado, entonces puede llegarse a una situacién en la que el vapor
logre atravesar el condensador. Este hecho tiene una gran influencia en la presién del
vapor que hay en C1-G1, y por tanto no puede obviarse.

Si la situacién se maneja con una expresion condicional, el modelo presenta proble-
mas en la inicializacién ya que la transicion entre estados no es suave. Una solucién muy
préctica es suavizar esta transicion haciendo uso del coeficiente de volumen mojado. Se
define el coeficiente limite como:

Fv’lim:ml’n(l,y-Fv), (511)

donde y es un factor multiplicativo usado para fijar un limite en el volumen del conden-
sador a partir del cual el vapor alcanza el final del condensador y empieza a atravesarlo.
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Por ejemplo, si y = 20 el vapor comenzard a atravesar el condensador cuando su volu-
men de condensado sea menor que el 5 %.

La proporcién de liquido y vapor que sale del condensador se calcula en relacién al
coeficiente limite:

riy = FV,[immuuty (512)
mv = (1 - FV,lim)mnuta (513)

donde el caudal de salida del condensador, r,,,, viene fijado por la vdlvula. La entalpia
de este caudal se calcula de acuerdo a esta proporcionalidad:

hout = FV,limhl + (1 - Flim)hsw (514)

que varia entre la entalpia del liquido y la del vapor, que estd en saturacién.

La interfaz tiene un conector RealOutput, un conector HeatPort y tres conectores
FluidPort. El puerto RealOutput sirve para transmitir al condensador el coeficiente de
area mojada aparente. Un parametro permite la aparicién de una entrada Reallnput en el
condensador. Uno de los dos conectores FluidPort de entrada estd pensado para que se
conecte directamente con la salida del condensador. Por él, se recibe el flujo mésico de
entrada y su entalpia especifica. El otro conector FluidPort de entrada, se debe conectar
a un volumen de gas. Por este dltimo, se recibe la presion y la entalpia especifica del
vapor, y se transmite en el caso de que Fy ;, sea menor que 1 el flujo mésico de vapor
que atraviesa el condensador. El conector FluidPort de salida transmite presion y ental-
pia especifica y recibe flujo mésico, por tanto el elemento al que esté conectado, i.e. una
véalvula o una bomba, debe calcular el flujo masico.

5.3.1.3. Evaporador de tubos sumergidos

Un evaporador de tubos sumergidos es un sistema diseilado para llevar a ebullicién
una gran masa de liquido. Este se encuentra confinado en un depdsito en el que estd
inmerso un haz de tubos horizontales. La superficie de los tubos se encuentra a una
temperatura superior que la de saturacion del liquido y cuando la masa de liquido alcan-
za la temperatura de saturacion, el aporte caldrico de los tubos hace bullir el liquido.

Las siguientes suposiciones se tienen en cuenta para realizar el modelo del evapora-
dor:

» Elliquido esta compuesto sélo de agua. Aunque el modelo estd disefiado para este
medio, sus resultados podrian extrapolase a cualquier otro liquido monoespecie
que presente un cambio de fase.

= El vapor del recinto es de la misma especie que la del liquido. El sistema de
purgas asegura que solo haya agua en estado gaseoso dentro de la bomba.

= [a masa de liquido nunca deja al descubierto el haz de tubos. La operacién nor-
mal de un evaporador de este tipo requiere que los tubos estén cubiertos para
maximizar la superficie de intercambio, y por tanto, la transferencia de calor.
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= El vapor no se condensa en este elemento. Aunque las variaciones de presion
permitirfan una condensacion en el mismo recinto, éstas suelen evitarse para que
solo se produzcan en el elemento condensador.

= [a masa de agua se considera en equilibrio termodindmico, y por tanto, se des-
precian los gradientes de temperatura en ella. Las propiedades termodindmicas
intensivas son las mismas en cualquier punto del evaporador. Asi mismo, la tem-
peratura de la superficie de los tubos se va a considerar uniforme.

= La ebullicién es saturada. S6lo cuando la masa entera de liquido alcanza propie-
dades de saturacidn se produce cambio de fase. El aporte energético de los tubos
fuera de la saturacion se usa exclusivamente para aumentar la temperatura del
liquido.

= Aunque existe un flujo de liquido que entra y sale del evaporador, su velocidad es
baja y se puede asumir que la ebullicién se produce en condiciones de estanquei-
dad.

= El punto de operacién del evaporador se encuentra en el régimen de ebullicién
nucleada. Como se explicé en la §3.7.2.1, el cambio de regimenes es un punto
débil en el modelado dindmico de este tipo de sistemas: ni es una transicion suave,
ni se puede definir un punto de transicidn para cualquier estado. Se asume que el
evaporador se encuentra en este régimen independientemente de la diferencia de
temperaturas entre el liquido y la superficie de los tubos.

En estas condiciones, con la Eq. 3.128 se puede calcular el coeficiente de transfe-
rencia de calor entre el liquido y la pared de los tubos. El flujo de calor de los tubos al
liquido se calcula como:

Qw = NeotNrow QA méX(O, T, — T) (515)
El balance mésico del evaporador es:
Hl = Mjp — My — Moyz (516)

donde la variacién de la masa del evaporador, m, depende del flujo que entra r;;,, que
sale ri1,,; y €l que se evapora rit,,. El balance energético del evaporador puede expresarse
segin la Eq. 3.33 como:

H = mh,
H = Q\, + miphin — titeyhsy, — tigyeh + Ep (5.17)
Con este balance, el rango de operacion del evaporador es muy amplio. Permite

trabajar al evaporador incluso fuera de las condiciones de saturacién. Lo habitual en este
tipo de instalaciones es que en todo momento exista un equilibrio termodindmico entre
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fases, pero si la aportacion al flujo de calor procedente del exterior es baja y la entrada
de fluido es fria en comparacién con la masa del evaporador puede que el evaporador se
aleje de las condiciones de operacion.

En este caso, el uso de una expresion condicional para el calculo de flujo masico
de evaporacidn es obligatorio. Si la entalpia especifica del evaporador es menor que la
entalpia de saturacion a la presién dada, entonces no hay ebullicién. En caso contrario,
el flujo masico se calcula de acuerdo a la Eq. 3.104 como:

. o 1 . . ) R l 8hsl
Mey = m <Qw_mm(hsl _hzn)+mp <p - ap >) . (5.18)

A pesar de que la expresion dada por la Eq. 5.18 asegura transiciones suaves entre
regiones, sin saturacion y con saturacion, lo cierto es que en algunas ocasiones se han
observado problemas de chattering, esto es transiciones abruptas y repetitivas (Bonilla
et al., 2012a). Este problema penaliza el esfuerzo computacional llegando en ocasiones
a hacer inviable la simulacién. El origen de este tipo de fenédmeno puramente compu-
tacional y ligado al modelado dindmico de fluidos se debe a pequefios errores compu-
tacionales en el cdlculo de las propiedades termodindmicas. Si el problema esta en la
tolerancia del integrador puede solventarse disminuyéndola, aunque lo mas comun suele
ser que el cdlculo de las propiedades termodindmicas presente pequeias discontinuida-
des entre fases, como ocurre en las regiones del agua en el estandar industrial (IAPWS,
1997).

Una solucién préctica y ficil de implementar, que no resuelve el problema pero
reduce su impacto llegando incluso a evitarlo en algunas simulaciones, es establecer
una histéresis en la expresion condicional. La nueva expresion condicional serd (h <
hg + eps) donde eps es un nimero que determina la toleracia del cambio de regién.
Cada vez que se cruza de una region a otra el signo de eps cambia. Tampoco es necesario
que este sea un nimero muy alto ya que podria llegar a desvirtuar el resultado del
modelo. Valores de eps = #1072 J-Kg~! han demostrado una buena respuesta en las
simulaciones.

La Fig. 5.12d muestra la interfaz del modelo, un HeatPort y tres FluidPort son los
conectores usados para comunicar el modelo. El HeatPort se conecta con la pared del
haz de tubos al cual se le transmite el flujo calor demandado en el evaporador y recibe su
temperatura. El FluidPort situado en su parte superior es el de entrada de liquido. Por él,
se recibe un flujo masico de entrada y una entalpia especifica. El FluidPort situado en el
lateral se usa para la comunicacién con el volumen de gas. Por él, recibe la presién y la
entalpia especifica del vapor y le transmite un flujo mésico de evaporacion. El conector
FluidPort situado en su parte inferior es el de salida de liquido. Por él, se transmite una
presion y una entalpia especifica, y debe recibir un flujo masico de salida.

Generador de tubos sumergidos. El modelo del evaporador esté disefiado para que el
fluido de la fase liquida y de la fase vapor sean el mismo. En un generador, la fase liquida
estd constituida por una disolucién de al menos dos componentes de los cuales s6lo uno
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es susceptible de pasar a la fase vapor, y este hecho debe reflejase en la ecuaciones.
Transformar el modelo de un evaporador de tubos sumergidos en un generador de tubos
sumergidos requiere de nuevas suposiciones:

= La masa de liquido del CV estd en equilibrio termodindmico. Esto implica que
también existe un equilibrio quimico, y por tanto, toda la masa de liquido tiene la
misma concentracion.

= La fase vapor solo estd constituida por el disolvente, no existen trazas de soluto
en el vapor. Si el soluto es una sal, como el LiBr, su presién de vapor es muy
elevada y se puede despreciar este cambio de fase.

La variable de fraccion masica w, definida como la masa del soluto entre la masa
total, va a ser una variable de estado mas del sistema.

= sl (5.19)
m
El cédlculo de la fraccién madsica, requiere por un lado del balance madsico total de la

disolucién (v. Eq. 5.16) y por el otro del balance mésico del soluto:
Hitgo] = MinWin — Moyt W. (5.20)
Si se despeja my,; de la Eq. 5.19 y se deriva, entonces:
Mgo] = MW + MW = HljpW — HlgyW — Hlgye W + MW. (5.21)

Usando esta expresion en la Eq. 5.20 se puede expresar explicitamente la variacién de
la fraccién madsica con el tiempo en funcién de las variables de estado:

mw = tityy(Win — W) + Higyw. (5.22)

Las ecuaciones del generador son las mismas que la expresadas para el evaporador,
y las propiedades termodindmicas se determinan con la entalpia, presion y fraccién
madsica. El flujo mésico de evaporacion se calcula de acuerdo a la expresién condicional
(h < hg + eps), donde ahora Ky es la entalpia de saturacion de la disolucién. El cdlculo
de esta entalpia de saturacion se debe hacer con la presién y con la fraccién mésica. Sin
embargo, es dificil encontrar en la literatura expresiones de la entalpia de saturacién de
disoluciones en funcién de estas dos variables. Lo habitual es encontrarse una expresion
de la presion de vapor del disolvente en funcién de su temperatura y fraccién mdsica. Su
funcién inversa permite calcular la temperatura de saturacién en funcién de la presion
y la fraccién mésica. Con esta temperatura de saturacion, entonces si se puede calcular
la entalpia de saturacion. Cuando la expresién condicional es falsa, entonces el flujo
madsico se calcula como:

1
hsv - hsl

Mey =

- . . 1 ahxl . ahsl
(Qw_mm(hsl _hzn)+mp <p — ap > —mw I > , (523)
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donde se ha tenido en cuenta la variacién de fracciéon masica en la Eq. 3.104, y las
derivadas parciales de la entalpia de saturacion se calculan segun las expresiones dadas
en la Eq. 3.108.
La interfaz del modelo del generador es la misma que la del evaporador (v. Fig. 5.12¢).

Sin embargo, es importante destacar que el conector FluidPort también transmite frac-
ciones masicas como variables tipo stream (Franke et al., 2009). Por tanto, en el caso de
los conectores de entrada y salida de la disolucién esta variable es recibida y transmitida
respectivamente.

5.3.1.4. Evaporador de pelicula descendente

El evaporador de pelicula descendente es un sistema compuesto por un haz de tu-
bos horizontales sobre los que se rocia un liquido. Se forma entonces una pelicula de
liquido sobre la superficie que fluye por accién de la fuerza de la gravedad y cae sobre
la columna de tubos, disminuyendo segin se produce la evaporacion. El espesor de la
pelicula determina los ratios de transferencia de masa y calor.

Las principales suposiciones que se han tomado para hacer el modelo son:

= El rocio se distribuye uniformemente sobre la primera fila de tubos. La aparicién
de huecos secos y otras perturbaciones relacionadas con una mala distribucién
tienen un efecto negativo sobre dicha transferencia.

= El espesor de la pelicula es uniforme a lo largo de todo el tubo. Un espesor medio
compensa la diferencia angular debido a la gravedad.

= [atemperatura de la superficie de los tubos es uniforme para todo el haz de tubos.
Aligual que los condensadores, el fluido que circula por el interior de los tubos no
experimenta una elevada diferencia de temperaturas entre la entrada y la salida.

= Se asumen unas propiedades termodindmicas uniformes para toda la pelicula.

A continuacién se presentan dos disefios diferentes del modelo de evaporador de
pelicula descendente, uno para hacer un andlisis pormenorizado de la dindmica del eva-
porador y otro con un grado de simplicidad mayor para usarse en el modelado de plantas
con este tipo de evaporadores. La convergencia de ambos modelos se demostré en el tra-
bajo de de la Calle et al. (2013b).

Diseiio detallado. Como ya se ha comentado previamente, el espesor de la pelicula
es un factor determinante para calcular los ratios de transferencia de masa y calor. Cada
tubo de la columna de tubos tiene un espesor diferente ya que este se va reduciendo
en la medida en la que evapora el liquido, siendo mucho menor en los tubos inferiores
que en los superiores. Para un modelado detallado es necesario saber el espesor de la
pelicula en cada una de las filas. Siguiendo una metodologia de modelado orientado a
objetos es posible establecer una jerarquia de modelos, donde el nivel inferior lo ocupa
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tubo tubo térmico de la colum-
na de tubos

Figura 5.13: Modelos intermedios del evaporador de pelicula descendente (disefio deta-
llado)

el modelo del tubo que reproduce la dindmica de la pelicula alrededor de un tubo, que es
usado en el modelo del tubo térmico que le afiade el cdlculo de la transferencia de calor
a la pelicula, que a su vez es llamado iterativamente para modelar la columna de tubos
y que finalmente en el nivel superior estos resultados son extrapolados para obtener la
dindmica completa del haz de tubos.

El modelo del tubo es un modelo de balances de masa y energia para la pelicula.
Se trata a la pelicula de liquido como un sélo CV en equilibrio termodinamico y que
posee unas propiedades termodindmicas uniformes. La masa que queda pegada al tubo
puede calcularse de acuerdo al flujo masico que proviene del tubo anterior (o del rocio
en el primer tubo) r;,, al flujo mésico que se pierde con la evaporacion ., y al flujo
masico que cae por acciéon de la fuerza de la gravedad ri,,,,. La variacion de la energia
en la pelicula depende de las entradas y salidas de flujo, el trabajo de expansién y el
flujo de calor proveniente de la superficie del tubo. Estos balances son los mismos que
los expresados por las Eq. 5.16 y 5.17 en el modelo del evaporador de tubos sumergidos
(v. §5.3.1.3).

El cédlculo del flujo de evaporacién presenta los mismos problemas que el del eva-
porador de tubos sumergidos. Para modelarlo, se emple6 la misma técnica de histéresis
en la expresion condicional, y la Eq. 5.18 fue la escogida para calcular el flujo en con-
diciones de evaporacion.

El flujo masico que cae de la pelicula puede calcularse analiticamente si se considera
que el liquido que la forma se comporta como un fluido newtoniano, y que la fuerza de
la gravedad es la tinica que actda sobre ella. La distribucidon de velocidades para una
pelicula moviéndose sobre un tubo horizontal fue calculadaenla §3.7.1.1. La Eq. 3.112
expresaba el flujo mésico por unidad de longitud de cada uno de los dos lados del tubo
en funcién de la posicion angular. Si se integra esta expresion a todo rango angular, se
obtiene el flujo masico por unidad de longitud medio para cada uno de los lados del
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tubo: 5
1 /= 2 —
r— 7/ Lpd6 — Pr(pr—pr)ad” (5.04)
T Jo inw
El flujo mésico de caida se calcula segin:
Moy = 2F7 (5.25)

donde I" se calcula de acuerdo a la Eq. 5.24. El espesor de la pelicula puede obtenerse
con la definicién de la densidad, ya que:

m m

Py TR o i

(5.26)

Despejando el espesor de la pelicula:

_ 2 M
5 r+1/r+7rpl, (5.27)

donde la masa ha sido calculada con el balance masico. Evidentemente, este célculo
introduce un lazo algebraico en el sistema de ecuaciones, pero el entorno de simulacién
es capaz de resolverlo.

Un efecto de la pelicula a modelar es la apariciéon de huecos secos. Cuando el flujo
madsico de entrada a la pelicula es bajo empiezan a aparecer una serie de huecos secos
que perjudican la transferencia de calor. Existen correlaciones experimentales para de-
terminar cudndo aparece este fendmeno y cudl es su impacto de acuerdo al coeficiente
de 4rea aparente (v. §3.7.2.3). Para evitar el uso de una expresién condicional como en
la Eq. 3.129, se puede calcula F4 como:

R
Fy = min <1, Crop > , (5.28)

€onset

donde Re;,, se calcula con el flujo mésico de entrada al tubo y sus propiedades termo-
dindmicas y Re,sr de acuerdo a la Eq. 3.130. Para simplificar, se asume que este efecto
sOlo tiene cardcter longitudinal; el coeficiente se multiplica a / en todas la expresiones
donde aparezca explicitamente la longitud del tubo.

Para permitir probar diferentes correlaciones, un modelo parametrizable lleva a cabo
el calculo del coeficiente de transferencia de calor. Este modelo permite elegir entre un
coeficiente constante o usar diferentes correlaciones empiricas basadas en el nimero
de Nusselt. Si se despeja de las Eq. 3.67 y 3.68, se puede calcular el coeficiente de
transferencia de calor con el nimero de Nusselt:

g2\’

La interfaz del modelo, cuyo icono se muestra en la Fig. 5.13a, estd compuesta
por un conector RealOuput, un conector HeatPort y tres conectores FluidPort. Por el
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RealOuput se transmite el coeficiente de transferencia de calor. Por el conector Heat-
Port se recibe el flujo de calor y se transmite la temperatura de la pelicula. De los tres
conectores FluidPort, uno es para entrada de liquido, otro para la salida del vapor y
un tercero para la salida del liquido. Por el de entrada, se recibe flujo mésico y ental-
pia especifica; por el del vapor, se recibe presion y se transmite flujo mésico y entalpia
especifica; y por el de salida, se transmite flujo masico y entalpia especifica.

El célculo de la transferencia de calor entre la pelicula y la superficie del tubo se
hace en el modelo del tubo térmico (v. Fig. 5.13b). En él, se emplea un modelo de
conveccion térmica (incluido en la MSL) para calcular el flujo de calor que se da entre
dos puntos a temperaturas diferentes. En uno de estos puntos se sitia el modelo del tubo
que transmite la temperatura de la pelicula, y en el otro se sitia un conector HeatPort
por el que se recibird la temperatura de la superficie del tubo. El modelo es transparente
respecto a los fluidos, una interfaz con tres FluidPort propaga las entradas y salidas del
modelo del tubo.

Un vector de tubos térmicos conectados en serie componen el modelo de la colum-
na de tubos (v. Fig. 5.13c). Excepto el primer y el dltimo tubo, cuya entrada y salida
respectivamente se conectan directamente a la interfaz, cada uno de los tubos de la co-
lumna se conectan en serie de tal forma que la salida del tubo de arriba se conecta con
la entrada del tubo de abajo. Los conectores FluidPort de salida del vapor se conectan
todos al mismo conector de la interfaz donde comparten presion y los flujos mésicos se
suman. Al igual pasa con el HeatPort, todos los tubos se conectan al mismo conector de
la interfaz compartiendo la temperatura de la superficie de los tubos y sumando todos
los flujos de calor.

El modelo completo del evaporador, mostrado en la Fig. 5.12f, asume que la dina-
mica de todas las columnas es la misma, y por tanto, extrapola los resultados de una
columna de tubos al resto. Esto se hace mediante unos amplificadores disefiados para
tal fin que escalan los resultados de las variables tipo flujo, es decir, los flujos mésicos
y el flujo de calor. La interfaz estd compuesta por un HeatPort, por donde se recibe la
temperatura de la superficie de los tubos y transmite el flujo de calor total, y por tres
FluidPort, que al igual que en los otros submodelos modelan los flujos de entrada y sa-
lida del liquido y el vapor. Por el FluidPort superior se recibe el flujo mésico y entalpia
especifica del flujo de liquido de entrada. Por el FluidPort lateral se recibe la presion
desde el recinto del gas, y se transmite el flujo masico y entalpia especifica de evapora-
cién. El FluidPort inferior transmite el flujo mésico y entalpia especifica de la pelicula
al salir del evaporador.

Diseiio simplificado. El disefio detallado del modelo del evaporador no es adecuado
para aplicaciones que requieran tiempos bajos de simulacién. Su complejidad incremen-
ta en la medida en la que lo hace el nimero de tubos de la columna, si éstos son muchos
y se usan varios evaporadores en la misma simulacién, como exige un modelo completo
de la DEAHP, su ejecucién se hace inviable.

La necesidad de obtener un modelo cuyo esfuerzo computacional sea menor e inde-
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pendiente del ndmero de tubos hizo obligado el desarrollo de un nuevo. La experiencia
adquirida con del modelo del condensador (v. §5.3.1.1) fue la base para un nuevo dise-
o, ya que este es un modelo algebraico y su complejidad no aumenta con el nimero de
tubos.

El disefio simplificado del modelo del evaporador asume:

= [a masa de la pelicula de liquido es tan pequefia que puede ser despreciada en las
ecuaciones.

» [a diferencia entre la transferencia de calor de los tubos superiores y de los tubos
inferiores es pequefa y se compensa, por lo que se puede aceptar un coeficiente
de transferencia medio para todo el haz de tubos.

Con estas suposiciones, el balance masico del evaporador es:
0 = My — gy — Mgy, (5.30)
y el balance energético del evaporador es:
0= Qv — titin(h — hin) — ritey L. (5.31)

Las Eq. 5.30 y 5.31 son el resultado de despreciar la masa m y su derivada explici-
tamente en las Eq. 5.16 y 5.17. Esto no afecta a la entalpia especifica que junto con la
presion determina las propiedades termodindmicas de la pelicula. Es importante remar-
car que en este caso, los balances masico y energético son para todo el haz de tubos, y
no para un solo tubo como ocurria en el disefio detallado del modelo.

Al ser tan reducido el balance de energias, el cdlculo del flujo de evaporacién se
simplifica. No se hace necesario la expresion condicional y con una funcién maximo es

suficiente: .
(Qw - min (hsl - hm)) )

7 (5.32)

Filey = MAxX (0,
El célculo del flujo de calor se hace en el mismo modelo a través de la Eq. 5.15,
y al igual que con el disefio detallado, un modelo parametrizable permite calcular el
coeficiente de transferencia de calor con diferentes correlaciones.
El modelo queda encapsulado con la misma interfaz que el disefio detallado (v.
Fig. 5.12f).

Generador de pelicula descendente (diseiio simplificado). Cuando el fluido estd
constituido por una disolucién y es el disolvente el que pasa a la fase vapor se deben te-
ner en cuenta nuevas variables en la evaporacidén. Este caso es parecido al del generador
de tubos sumergidos, la transformacién del modelo requiere de nuevas suposiciones:

= Se asumen propiedades uniformes en la pelicula. Se considera la misma concen-
tracion de soluto en toda la pelicula (equilibrio termodindmico).
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= El vapor sélo estd compuesto de disolvente. En la evaporacién todo el soluto se
queda en la pelicula.

Este modelo también es un modelo algebraico. Todas las ecuaciones del disefio
simplificado del evaporador son vélidas para el generador, sin embargo, para el cdlculo
de las propiedades termodindmicas es necesaria la fraccién masica de la pelicula. Al
haber despreciado la masa en todas las ecuaciones, no se puede calcular la fraccién
madsica de acuerdo a la Eq. 5.19. Para ello, se usa la siguiente expresién obtenida a
partir de la Eq. 5.22: '

MinWin

(5.33)

W= ——.
Mip — Ny

En el célculo del balance energético y del flujo masico de evaporacién, dados por las
Eq. 5.31 y 5.32, el calor latente es definido como la resta entre la entalpia de saturacién
del vapor y la entalpia de saturacién de la disolucién a esa presion y a la fraccion masica
calculada.

La encapsulacion del modelo del generador puede verse en la Fig. 5.12g. Los co-
nectores y sus funcionalidades son idénticos al del evaporador, a excepcidon de que los
conectores FluidPort de la disolucién (superior e inferior) también propagan fracciones
masicas. En el caso del conector superior, la fraccion mésica se recibe; en el caso del
conector inferior, la fraccién masica se transmite.

Generador/Absorbedor de pelicula descendente (disefio simplificado). Si la diso-
lucién ademds tiene la capacidad de absorcién, el modelo debe poder admitir que el
vapor pueda entrar o salir de él. La absorcién no es ni mas ni menos que un cambio
de fase vapor-liquido, y al igual que la condensacién, se produce cuando la presién de
vapor es superior a la presion del recinto. Desde el punto de vista termodindmico, pue-
de entenderse como la respuesta del sistema para que el conjunto alcance un equilibrio
termodindmico de fases. Asi pues, si la presion del recinto es mayor que la presién de
vapor de la pelicula, el sistema absorberd vapor hasta igualar dichas presiones, pero si
es menor el sistema cederd vapor hasta igualar las presiones.

Este modelo asume todas las suposiciones que le preceden, las del evaporador de
pelicula, las del disefio simplificado y las del generador de pelicula delgada, y se le
afiade una nueva suposicion:

= En todo momento existe un equilibrio termodindmico de fases. Se admite que la
respuesta del sistema es tan rdpida que la pelicula siempre estd en condiciones de
saturacion.

La interfase liquido-vapor se satura casi instantdneamente. Si no existiese un proce-
so difusivo, la absorcién de vapor seria despreciable al ser este un proceso superficial.
Desde la interfase liquido-vapor se establece un gradiente de concentraciones hacia el
interior de la pelicula permitiendo que la absorcién sea un proceso continuo al obligar
que la interfase esté siempre saturada de disolvente. A este gradiente de concentracio-
nes se le aflade un gradiente de temperaturas, que depende de la energia recibida por el
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cambio de fase. La cantidad de vapor absorbida depende de la velocidad de difusién en
la pelicula, y la temperatura de la pelicula depende de esta absorcion. Por tanto ambos
procesos, de transferencia de masa y de calor, estdn ligados como se coment6 en la §3.8.

Dado que las propiedades termodindmicas de la pelicula dependen de dos varia-
bles (condiciones de saturacidn), si se consiguen fijar se podran calcular el resto. La
presién viene impuesta por la masa de vapor del recinto. Si se conoce el coeficiente
de transferencia de calor de la pelicula, con un balance energético se puede calcular la
temperatura, y por tanto la concentracion queda fijada a un valor.

Evidentemente para que este cdlculo sea posible, se debe saber cudl es el coeficiente
de transferencia de calor. Siguiendo con la misma filosofia que el resto de modelos de
evaporador de pelicula descendente, un modelo parametrizable permite usar diferentes
correlaciones empiricas tanto de la bibliografia como propias.

Las ecuaciones del modelo varian en funcion de si se estd produciendo absorcién o
desorcidn. En el primer caso, la absorcién, se cumple que 7,, < Ty y las ecuaciones del
modelo son (balance masico, balance energético, flujo de calor absorbido y flujo masico
de absorcién):

0= Tty + Mgy — mouh (534)
0= _Qw - min (h - hin) + mevLu (535)
Qw = colNrowaAs,t<Tsl - Tw)7 (536)
Flgy = (Qw +minl(4hsl - hm)) . (537)

En el segundo caso, la desorcién, se cumple que 7;, > Ty; y las ecuaciones del modelo
son (balance masico, balance energético, flujo de calor cedido y flujo masico de desor-
cién):

0= Titjy — Hley — mouh (538)
0= Qw - min (h - hm) - mevL7 (539)
Qw = colNr()waAs,l(Tw - 7;1)7 (540)
- (0 Huths =) s

Afortunadamente, Modelica impone un convenio de signos para las variables tipo
flujo (i.e. flujo de calor, flujo masico): positivo si el flujo entra y negativo si sale. Hasta
ahora no se ha seguido dicho convenio en la formulacion expresada en el presente docu-
mento a pesar de que la implementacién necesariamente ha sido con él. Este caso es un
buen ejemplo para mostrar sus ventajas. Si se sigue dicho convenio, las ecuaciones antes
formuladas en dos bloques en funcién de una expresién condicional (i.e. Eq. 5.34-5.37
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y Eq. 5.38-5.41), ahora se pueden expresar en un tnico bloque.

0= Titjy + Tiey + mouh (542)

0= Qw + min (h - hin) + mevLy (543)

Qw - NcolewaAs,t<Tw - 7;1)7 (544)
) — titin (s — h;

ity = — (Qw Wlml(J sl m)) ’ (545)

donde el flujo de calor intercambiado con la pared toma un valor positivo si la tempe-
ratura de la pelicula es menor que la superficie de los tubos (desorcién), y negativo si
es mayor (absorcién) y el flujo masico de cambio de fase toma un valor positivo si el
vapor entra al sistema (absorcién) o negativo si sale (desorcidn).

La encapsulacién de este modelo es idéntica la del generador de pelicula descen-
dente (v. Fig. 5.12¢g).

5.3.1.5. Flash

Cuando una masa de liquido entra en un recinto presurizado, es posible que se pro-
duzca una evaporacion subita. Con esta evaporacién se iguala la presion de vapor del
liquido con la presién del recinto si esta es menor. El resultado es que la temperatura
del liquido entrante se enfria hasta su temperatura de saturacion a esa presion. Este fe-
némeno suele producirse en los evaporadores de pelicula descendente en el momento
que se forma el rocio si éste liquido proviene de un recinto a mayor presion.

Para modelar este fendmeno se asume:

= La evaporacion se produce en el mismo momento en el que entra el liquido al
recipiente, por tanto se desprecia que esta pueda darse en etapas previas, e.g. la
tuberia de entrada.

= No hay transferencia de calor entre el liquido y el vapor. Todo el calor latente
de la vaporizacién se emplea en reducir la temperatura del liquido. EI vapor se
calienta al aumentar su presion.

= Si el liquido es una disolucidn, sélo evapora el disolvente. Todo el soluto se queda
en con la fase liquida.

El balance madsico se calcula igual que en el evaporador de pelicula descendente
segtin la Eq. 5.30. El flujo mésico de evaporacién viene determinado por la Eq. 3.134 si
la presion de vapor es mayor que la del recinto. Si la presion de vapor es menor, entonces
el modelo tiene que ser transparente para el flujo de entrada. La funcién méximo evita
tener que poner expresiones condicionales:

5.46
hsv - hsl ( )
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En el caso de que el liquido sea una disolucidn, la fraccién mésica de salida del
liquido puede calcularse de acuerdo a la Eq. 5.33.

La encapsulacién se muestra en la Fig. 5.12h. La comunicacién con el resto de
modelos se hace a través de tres conectores FluidPort. Por el superior entra el liquido,
y por tanto, se recibe el flujo mésico, la entalpia especifica, y en el caso de que sea
una disolucién también la fraccién masica. El lateral se conecta con el volumen de gas;
por él, se recibe la presion y se transmite el flujo mésico y la entalpia especifica. Por el
inferior sale el liquido, se usa para transmitir flujo masico, entalpia especifica y, en el
caso de que el liquido sea una disolucioén, la fraccién mésica.

5.3.1.6. Deposito

Casi en cualquier sistema en la industria de refrigeracién existe un elemento de-
poésito para acumular liquido. En la DEAHP hay uno en cada contenedor salvo en el
generador de alta temperatura (G2). El modelo del depdsito asume:

= No existe transferencia de calor con la pared metélica del depdsito. Tedricamente
estd aislado térmicamente.

= No hay transferencia de calor entre el liquido y el vapor. Si se asume que solo hay
vapor del mismo compuesto que el liquido, la diferencia de temperaturas entre
liquido y vapor no es muy grande, y el coeficiente de transferencia de calor en las
condiciones que se dan en el recinto es pequefio.

= Se asumen propiedades termodindmicas uniformes para toda la masa de liqui-
do. Se desprecia el gradiente hidraulico por el peso de la columna de liquido, la
presion del liquido es la misma en cualquier punto.

= Solo se produce vapor por efecto flash cuando la masa entera de liquido esta
en condiciones de saturacién. La evaporacién en régimen subenfriado se asume
como transferencia de calor entre entradas y depdsito.

= Se desprecia la condensacién del vapor en este elemento, esta s6lo se considera
en los elementos de condensacion.

El balance masico del depésito es el mismo que el dado por la Eq. 5.16. El balance
energético es:

H =mbh,
H = mjyhin — eyhgy, — gy h + Ep~ (5.47)
El flujo mésico de evaporacién se calcula de acuerdo a la expresion condicional

(h < hg +eps), donde al igual que en la §5.3.1.3 eps determina la tolerancia de la his-
téresis. Si la expresion es verdadera entonces el flujo es cero, si es falsa el flujo se calcula
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de acuerdo a la siguiente expresion:

. 1 . R 1 ahsl
= e —hy <_mm(hsl - hzn) +mp <p - ap >> . (5.48)

En la Fig. 5.12i se muestra el icono del modelo. Tres conectores FluidPort permiten
hacer la comunicacién con el resto de modelos. Siguiendo con el patrén de los otros
modelos, el conector superior es el de entrada. Por €l se recibe un flujo mésico y una
entalpia especifica. El conector lateral es el de salida del vapor, por €l se recibe la presion
y se transmite un flujo mésico y una entalpia especifica. El conector inferior es el que
permite la salida de liquido del depésito, por €l se recibe un flujo masico y se trasmite
una entalpia especifica. Este conector se debe conectar a un elemento tipo valvula o
bomba que determine cudl debe ser el caudal de salida.

My

Depdsito de disolucion Si el liquido almacenado en el depésito pertenece a una diso-
lucién, entonces se deben tener en cuenta nuevas hipdtesis.

= Se asume la misma concentracion de soluto en todo el volumen, la mezcla de la
entrada en la masa de liquido es instantdnea.

» Unicamente evapora el disolvente, todo el soluto se queda en la masa de liquido.

El balance mésico y el balance energético vienen expresados por las ecuaciones
Eq.5.16 y 5.47. Con la Eq. 5.22 se puede calcular la variacién de la fraccién mésica con
el tiempo. Al igual que en el caso anterior, la expresion condicional (h < hy + eps) debe
usarse para asegurar la evaporacion flash en el depésito. En el caso de que sea falsa, el
flujo mésico de evaporacién se calcula segtin:

L 1 . A ahsl . ahsrl
Mey = m <_mm(hsl - hm) +mp <P - ap ) mw ow ) ) (5.49)

La Fig. 5.12j muestra la encapsulacién del modelo. Igual que el modelo del depésito,
tres conectores FluidPort son la interfaz de comunicaciones. Por el conector superior
entra el liquido, se recibe por €l flujo masico, entalpia especifica y fraccién masica.
El lateral es el escape de vapor, por él se recibe presién y se transmite flujo masico y
entalpia especifica. El inferior es de salida de la disolucién, por €l se transmite presion,
entalpia especifica y fraccién mésica.

5.3.1.7. Tuberia

El fendmeno de la transferencia de calor a un liquido que fluye en el interior de
una tuberia es un fenémeno ampliamente estudiado por su importancia en la industria.
Existen numerosas librerias de Modelica que incluyen modelos de tuberias que han sido
probados con buenos resultados como Modelica.Fluid de la MSL (Modelica Associa-
tion, 2014) o la libreria MBMs (Bonilla et al., 2015). Tras una primera composicién del
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modelo completo usando los modelos de tuberia anteriormente mencionados, se pudo
comprobar que estos excedian la complejidad requerida y que el esfuerzo computacio-
nal era fuertemente penalizado. Por este motivo se decidié desarrollar un nuevo modelo
de tuberia que redujese ese esfuerzo a costa de perder parte de la precision.

El nuevo modelo de tuberia es un modelo de pardmetros concentrados con un solo
CV. Se asume que:

= [a masa del liquido de la tuberia tiene las mismas propiedades termodindmicas.
Se considera que existe equilibrio termodindmico dentro de la tuberia: misma
presion, misma temperatura, misma fraccién masica.

= No existe acumulacién de masa dentro de la tuberia. Las tuberias no son tan largas
como para que la dilatacién tenga un efecto apreciable.

= No se considera la caida de presion en la tuberfa. Se desprecia la friccién del
liquido con la pared de la tuberia. La presion de entrada es la presion de salida.

= La fraccion masica se transmite de la entrada a la salida.

= Las propiedades termodindmicas se evaliian con la entalpia especifica media. En
el balance de energias se utiliza esta entalpia.

» El fluido se desplaza en un régimen turbulento. El tinico mecanismo de transfe-
rencia de calor que se considera es la conveccion entre la pared del tubo con el
liquido.

= En un haz de tubos los resultados de una tuberia se extrapolan al resto de tuberias.
Todos los tubos del haz son idénticos.

La entalpfa especifica media se calcula como:

hin+h
gy = Bin + Hout (5.50)
2
El balance de masas expresa que no se acumula masa dentro de las tuberias.
0 = iy — gy (551)
El balance de energia es:
T ( in+ hout) = O + Minhin — Moy how - (5.52)

La fraccion masica se transmite:

0=Win —Wou- (5.53)
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La transferencia de calor, que se calcula con la ley de enfriamiento de Newton, se
puede expresar de la siguiente forma si todos los tubos del haz son iguales:

Qw = NcolNrowaAw (Tw - Tav) 5 (554)

donde el coeficiente de transferencia se calcula con la correlacién de Dittus y Boelter
(1985) del nimero de Nusselt :

Nu = 0,023Re"8Pr0%. (5.55)

El nimero de Reynolds es determinado considerando el nimero de tuberias paralelas,
Npar:
Aringy,

Re= —— "
n-Di“avaar

(5.56)

Si se despeja de la definicién del nimero de Nusselt (v. Eq. 3.67) y se asume que la
longitud caracteristica es el didmetro interno, entonces, el coeficiente de transferencia

de calor es determinado por:
kNu

D;

. (5.57)

Una de las dificultades de este modelo estd en el manejo de su causalidad compu-
tacional. Este, se utiliza principalmente para calcular la entalpia especifica de salida del
flujo, y para ello, requiere como entrada la entalpia especifica de entrada. En la Eq. 5.52
puede verse que la entalpia especifica de entrada es una de las variables derivadas. Si
esta coincide con una de las entradas globales del modelo (las que se leen por un archi-
vo de datos), el entorno de simulacién no es capaz de hacer esta operacién, como ya se
coment6 en la §4.3.2.3. En esa seccién también se trataron las posibles soluciones, en
este caso, la aplicada aqui es la derivacién fuera de linea.

La interfaz del modelo es mostrada en la Fig. 5.12k. Estd compuesta por un conector
HeatPort y dos conectores FluidPort. Por el HeatPort se recibe la temperatura de la
tuberia (o tuberias) y se transmite el flujo total de calor. Cada uno de los dos FluidPort
marcan los extremos de la tuberia (o tuberias). El de la izquierda es usado como entrada
del fluido, y por €l se recibe flujo mésico, entalpia especifica y fracciéon mésica. La
otra se usa como la salida del fluido. Por ella se recibe presion, y se transmite flujo
madsico, entalpia especifica y fracciéon masica. Cuando la entalpia de entrada del modelo
proviene de un fichero de datos, un pardmetro booleano posibilita que la derivada de la
entalpia especifica de entrada pueda ser recibida a través de un conector Reallnput.

5.3.1.8. Pared

La pared del tubo es el elemento que permite la transferencia de calor entre la cara
interior y exterior. Los tubos son metélicos y estdn diseiados para facilitar la transfe-
rencia de calor entre ambos fluidos.

Las hipdtesis consideradas para la realizacion de este modelo son:
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= Se desprecia la conduccién en el tubo. El espesor del tubo es muy delgado y la
conductividad térmica muy alta.

= Se asumen propiedades termodindmicas uniformes. La temperatura del tubo es la
misma para cualquier punto del tubo.

= [os resultados de un tubo se extrapolan para todo el haz de tubos.

La temperatura de la pared del tubo o haz de tubos se calcula de acuerdo al siguiente
balance energético:

Qouter,w - Qinner,w = mwcp,wva (5.58)

donde Q'Omenw es el calor que proviene de la parte exterior del tubo y Q',-,mer,w el de la
parte interior. La masa m,, representa la masa total del tubo o haz de tubos.

La Fig. 5.121 representa la encapsulacion del modelo. Este tiene dos conectores
HeatPort por los que se reciben los flujos de calor de ambos lados del haz de tubos y
por los que se trasmite la temperatura.

5.3.1.9. Volumen de gas

El vapor generado por los diferentes procesos del sistema rellena el volumen dispo-
nible en los recintos. La cantidad de vapor acumulado en el recinto determina la presion,
que a su vez es la requerida por todos los procesos.

Las hipétesis asumidas por el modelo son:

= Propiedades termodindmicas uniformes para la masa de vapor. Se asume equili-
brio termodindmico del sistema que implica una distribucién uniforme del vapor
en el recinto y una tnica temperatura para todo el vapor.

= Se asume la ecuacién de los gases ideales como ecuacién de estado. El rango de
presiones y temperaturas alcanzables en este sistema es bajo y el error producido
por la simplificacion de los gases ideales es despreciable.

= E] vapor solo estd compuesto por un elemento, agua. Los sistemas de vacio retiran
los gases no condensables antes de la operacidon y se asume que los elementos
evaporadores s6lo producen vapor de agua.

= Se desprecia la transferencia de calor entre el vapor y el resto de elementos del
recinto. La conveccion en el vapor tiene un coeficiente de transferencia de calor
muy bajo respecto a los de cambios de fase.

= Se asumen condiciones de saturacién para el vapor. Al no haber transferencia de
calor en el vapor y estar este mismo en condiciones de saturacion a la entrada, en
ningtn punto puede haber vapor sobrecalentado.
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= Se asume un volumen constante de vapor. El volumen despejado es mucho mayor
que el que ocupa la fase liquida, y por tanto, se desprecia la influencia de las
variaciones de esta en el volumen de la fase vapor.

En condiciones de saturacidn, la temperatura del vapor es una funcién exclusiva
de la presién. Para determinar el estado termodindmico se emplea la ley de los gases
ideales (v. Eq. 3.38). Para facilitar el manejo de las ecuaciones, esta ecuacién se expresa
de la siguiente forma:

pV =mKT, (5.59)

donde K es la constante masica de los gases ideales*. Ambas ecuaciones, la temperatura
de saturacion y la ley de los gases ideales, enlazan la temperatura y la presién generando
un lazo algebraico. El entorno de simulacién lo resuelve eficientemente.

La masa del vapor es determinada por el siguiente balance mésico:

1 = Ky — Moy (560)

donde iy, y 11y, son la suma de todos los flujos mdsicos de entrada y salida, respec-
tivamente. Es precisamente esta dltima ecuacion la que fija la masa del gas como una
variable de estado.

Hasta ahora, siempre se ha hablado de la presién, y no de la masa del gas, como una
de las variables estado del sistema. Esto es porque la masa es una variable extensiva y
complica el cdlculo del resto de propiedades termodinamicas. La Eq. 5.60 muestra que
numéricamente interesa que sea la masa una variable de estado por ser explicitamente
la variable a integrar. Sin embargo, la relacién entre la masa y la presién dada por la
Eq. 5.59 permite obtener una expresion para el cdlculo explicito de la derivada de la
presion con el tiempo.

Mediante una manipulacién matemadtica de la Eq. 5.59, el entorno de simulacién
es capaz de obtener la relacién masa y presion antes mencionada. Para ello, primero la
deriva respecto al tiempo obteniendo:

pV =mKT +mKT. (5.61)

La temperatura del vapor es una funcién explicita de la presién, y su derivada puede
calcularse como:

. dT
T=—-—p. (5.62)
ap
Sustituyendo esta expresion en la Eq. 5.61:
aT
pV = mKT +mK——p. (5.63)
dp
Y reordenando: KT
p= it (5.64)

K = %, donde R es la constante universal de los gases ideales y M el peso molecular de la sustancia.
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Con la Eq. 5.64 queda probado que el calculo de la derivada es directo.

El encapsulado de este modelo se muestra en la Fig. 5.12m. Los dos conectores
FluidPort tienen la misma funcionalidad, por ellos se recibe el flujo mésico y se trans-
mite la presion y la entalpia especifica.

Volumen variable En un evaporador (o generador) de tubos sumergidos, el volumen
de la fase liquida es del orden de magnitud del volumen de la fase vapor. Por tanto,
la hipétesis del anterior modelo de que el volumen de gas es constante no se puede
mantener. Para estos casos, se ha implementado otro modelo en el que esta hipétesis se
ha eliminado. En él, el volumen de la fase vapor es variable y se calcula como la resta
entre el volumen total del recinto, que es una cantidad constante, menos el volumen
dado por su fase liquida.

Vo =Vr -V, (5.65)

donde V;, es el volumen de la fase vapor, V7 el volumen total y V; el volumen de la fase
liquida. Para que el entorno de simulacion pueda resolver la Eq. 5.59, la implementacién
de la Eq. 5.65 en el modelo debe ser diferencial:

V, =V, (5.66)

donde como condicién inicial debe impornerse la Eq. 5.65. La derivada temporal V;
debe ser una entrada del modelo y debe calcularse en el modelo de la fase liquida como:
my
Vi=—. (5.67)
pi
La relacién entre la masa y la presién ahora es mucho mds complicada que en el
caso anterior. El entorno de simulacién la calcula de la siguiente forma. Primero, deriva
la Eq. 5.59 considerando que el volumen del gas es variable:

. , oT,
pV, + pV, = i, KT, +m,KT, = i, KT, +m,K ap” p. (5.68)

Si se sustituye en la Eq. 5.66 la derivada de la Eq. 5.67 se obtiene:

_nyp—mypy
m}

(5.69)

Al no ser una variable de estado la densidad, esta debe expresarse en funcién de varia-
bles de estado:

. _dpi, 9p . dp

pl_aTlTH_Ble T, <9h1hl ow;
_dp ¢9T1h dp; AT | Ip; "
o on " T\t aw Tow )"

+ oy =

T, T " Ip;
ow;

(5.70)
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Sustituyendo esta ecuacion en la Eq. 5.69 se obtiene la siguiente expresion:

, p 9T, 9p, 9T, Ip
: : mzpz—ml(aﬁahjh +<9T118w11+8w11> )
V=V, = — — . (5.71)
i

Ahora, ya se puede resolver la derivada de la presion partiendo de la Eq. 5.68:

. dp; 9Ty ; dp; 9Ty | dpy
; rnpy—m (53t 1t (38 5+ )
1, KT, + p 2

m

(5.72)

p:
Vi, —va%?

Se puede apreciar que el calculo ya no es directo como ocurria cuando el volumen
era constante. La derivada de la presién depende de las derivadas de las masas del gas
y del liquido, de la derivada de la entalpia especifica del liquido y de la derivada de
su fraccién maésica. Este cdlculo es un lazo algebraico que el entorno de simulacién
debe resolver. La estructura modular que tiene el modelo no permite a este acceder a las
variables de estado del liquido, salvo que estos se conecten por un conector. Por ello,
es necesario transmitir la derivada del volumen del liquido al modelo del volumen de
gas. Esto se hace mediante un sistema de conectores RealOutput-Reallnput. El volumen
del gas, se calcula entonces a partir de esta derivada segin la Eq. 5.66, lo que crea un
problema de indice superior que el entorno es capaz de manejar.

La interfaz del modelo del volumen variable de gas (v. Fig. 5.12n) es igual que el
del volumen de gas al que se le es afiadido un conector Reallnput por el que se obtiene
la derivada del volumen del liquido.

5.3.1.10. Intercambiador de calor

Un intercambiador de calor es un dispositivo cuya funcién principal es la transfe-
rencia de calor de un fluido a otro. En la industria existe una gran variedad de tipos.
Respecto al modelado, los intercambiadores han sido uno de los elementos més inten-
sivamente estudiados. Librerias como la Modelica.Fluid poseen modelos de este dis-
positivo. Sin embargo, el detalle con el que se presentan excede el necesario para este
libro.

El modelo de intercambiador aqui presentado es un modelo algebraico centrado en
un punto de operacidn. Para su realizacion se han asumido las siguientes hipétesis:

= No hay cambio de fase en el interior del intercambiador. Se asume que los dos
fluidos que intervienen en el intercambiador son liquidos y nunca llegan a condi-
ciones de saturacion. Si el fluido es una disolucidn, la fraccion masica de entrada
es la misma que la de salida.

= Todo el calor que cede un fluido lo recupera el otro. Se desprecian las pérdidas de
calor con las paredes del intercambiador y su capacidad calorifica.
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= No hay caida de presiéon en el intercambiador. Se desprecia la friccidon de los
liquidos con las paredes del intercambiador.

= Se desprecia la acumulacion de masa de los fluidos en el intercambiador. Se asu-
men incompresibles y se desprecia la dilatacidn, el flujo mdsico de entrada es el
mismo que el de salida.

= Se asumen propiedades termodindmicas uniformes para cada uno de los fluidos.
La temperatura de cada fluido es la temperatura media entre la entrada y la salida.

= El coeficiente de transferencia de calor global es constante. Se asume que el in-
tercambiador trabaja en un rango limitado cerca del punto de operacion.

El modelo se usa para calcular la temperatura de salida de ambos fluidos dando por
conocida las de entrada. El sistema de ecuaciones dado por las Eq. 3.83 y 3.84 permiten
hacer este célculo. Sin embargo, este calculo tiene problemas a la hora de manejar flujos
madsicos nulos. Para evitar esto, se pueden reordenar las ecuaciones como:

Tl,out = Tl7in — Nhe,1 (Tl,in - T27in)7 (573)
T2,out = T2,in + nhe,Z(Tl,in - Tl,out)v (574)

donde Npe.1 Y Nie,2 son dos factores adimensionales que toman los siguientes valores en
el caso de que los flujos masicos (77 y ritp) sean distintos de cero:

1 — e
Nhe,1 = P T e (5.75)
%)
1micp,1
Nhep = —- (5.76)
mycp 2

La Eq. 3.82 proporciona el valor del factor 6j,. Si los flujos masicos son cero, entonces
Nhe,1> Mhe,2 Y Ope toman valor cero.

En la Fig. 5.121 se puede ver el icono del modelo. Cuatro conectores FluidPort son
los utilizados para comunicar al modelo con el exterior. Dos son de entrada y dos de
salida. Por los de entradas se recibe presion, flujo masico, entalpia especifica y frac-
cién mdsica. Por los de salida se transmite presion, flujo mésico, entalpia especifica y
fraccién madsica.

5.3.1.11. Otros modelos

Aunque no forman parte del objeto de estudio de este trabajo, los dispositivos des-
tinados a regular los flujos internos entre los distintos contenedores de la DEAHP son
necesarios para el funcionamiento de la misma, y por tanto, deben ser modelados. Estos
han sido idealizados ya que se asume que:
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= Las propiedades termodindmicas del fluido que entran son las mismas que las que
salen. Se desprecian las pérdidas de calor en estos dispositivos y la composicién
se mantiene.

= No acumulan masa y se desprecia cualquier efecto sobre los flujos mésicos. Son
dispositivos ideales, la suma de los flujos de entrada es igual a suma de los flujos
de salida.

Bomba ideal Tras cada una de las bombas que recirculan los fluidos en la DEAHP
hay un caudalimetro que mide su flujo masico. Obviando su funcionamiento fisico, se
asume que las bombas son controladas por flujo masico de forma ideal. El modelo de la
bomba (v. Fig. 5.120), impulsa el fluido entre sus dos conectores FluidPort con un flujo
madsico impuesto por la sefial recibida en el conector Reallnput.

Valvula lineal ideal El modelo de esta valvula (v. Fig. 5.12p) pertenece a la libreria
Modelica.Fluid de la MSL y calcula el flujo mésico a partir de una aproximacioén lineal
de su caida de presién dada por la Eq. 3.37. Para regular la apertura de la vdlvula que
determina el caudal mésico que pasa a través de los dos conectores FluidPort que deli-
mitan la vélvula, se emplea un conector Reallnput. Los valores nominales del caudal y
de la diferencia de presiones son pardmetros del modelo que deben calibrarse.

Valvula ideal de tres vias Esta valvula se emplea para dividir el flujo entre dos lineas
de corriente. El modelo de la vdlvula (v. Fig. 5.12q) tiene tres conectores FuidPort, uno
de entrada y dos de salida. Con un conector Reallnput se regula la apertura de la valvula.
La division del flujo se hace de acuerdo al siguiente sistema de ecuaciones:

m()ut,l - ymin; moull = (1 _y)min- (577)

Union El modelo de la unién (v. Fig. 5.12r) también pertenece a la Modelica.Fluid.
Consiste en un modelo de unién de dos lineas de corriente, donde, un volumen de con-
trol establece balances dindmicos. Este volumen se determina paramétricamente.

Division ideal La division ideal (v. Fig. 5.12s) es un modelo que divide el flujo de una
linea de corriente en dos. Al igual que en el modelo de la valvula de tres vias, el flujo es
dividido con una razén de proporcionalidad que en este caso es un pardmetro.

Convertidor disolvente-disoluciéon Este modelo (v. Fig. 5.12t) es necesario para trans-
formar una corriente de disolvente (agua) en una de disolucién (bromuro de litio y agua).
La fraccién mdsica de la disolucién es igual a 0, ya que todo el fluido es disolvente.
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Condiciones de contorno Con el objetivo de poder aislar el sistema, deben existir
modelos para imponer los limites de las lineas de corriente. Existen dos tipos de modelos
de condiciones de contorno: el llamado modelo de fuente (v. Fig. 5.12u), que impone
flujo mésico, entalpia especifica y fraccién madsica; y el propiamente llamado modelo
de condicién de contorno (v. Fig. 5.12v), que determina presion, entalpia especifica y
fraccién mésica. Ambos modelos pertenecen a la libreria Modelica.Fluid.

RealExpresion Este modelo (v. Fig. 5.12w) perteneciente a la MSL, permite el uso de
cualquier expresion real como una salida RealOutput. En este caso, se usa para conectar
las entradas del archivo de datos con las entradas del modelo de forma gréfica.

5.3.2. Nivel 2

Este nivel estd compuesto por cada uno de los modelos de los contenedores que
forman la DEAHP. En ellos, se encapsulan los principales fenémenos fisicos que tie-
nen lugar en su interior. Estos, que ya fueron descritos y modelados en la §5.3.1, se
representan graficamente por los iconos expuestos en la Fig. 5.12. El modelado en este
nivel se realiza de una forma grafica estableciendo las relaciones entre los distintos fe-
ndémenos, esto es, las comunicaciones entre los modelos de nivel 1. Los modelos de este
nivel también quedan encapsulados mediante un envoltorio similar, como se muestra en
la Fig. 5.14, para que puedan formar parte de un nivel superior pudiendo asi establecer
una jerarquia de modelado.

5.3.2.1. Evaporador (E0)

El modelo del evaporador EO, representado como un modelo compacto en la Fig.
5.14a, encapsula la disposicion de los modelos de los fendmenos fisicos que tienen lu-
gar en él, como muestra la Fig. 5.15a. Este modelo se compone por los modelos de
flash, evaporador de pelicula descendente, pared, condensador de tubos horizontales y
depdsito. En todos ellos, el fluido de trabajo es agua. El vapor de agua procedente de
la dltima celda de la planta MED circula hasta EO por el conector s/_a impulsado por
la diferencia de presiones que se produce al condesarse el vapor en el condensador de
tubos horizontales. Una vez condensado, el agua liquida abandona EQ por wi_b. El ca-
lor latente liberado en la condensacién y parte del calor sensible del agua condensada
se transfiere a la pared de los tubos, que a su vez es cedido al evaporador de pelicula
descendente para se produzca la generacion de vapor a baja presion. Una linea de agua
liquida entra internamente a EO por w2_a donde es rociada sobre los tubos del evapo-
rador de pelicula descendente. Este agua al entrar en el recinto del evaporador puede
sufrir una evaporacion flash antes de que el rocio toque los tubos. Una vez formada la
pelicula, esta desciende sobre los tubos y la parte de agua que no ha evaporado cae sobre
un pequeio depdsito. Ademds del agua que recibe del evaporador, en el depdsito tam-
bién puede entrar agua procedente de C1. Esta linea de agua entra al modelo por wi_a
a una temperatura superior que la de saturacién a la presion reinante en EO, y por tanto
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Figura 5.14: Modelos de nivel 2

se puede producir evaporacién stbita en el modelo del depésito. El vapor producido por
flash tanto en en el espacio del haz de tubos como en el depdsito junto que el vapor
generado en la superficie de los tubos abandona el contendor por s/_b.

5.3.2.2. Absorbedor (A0)

La Fig. 5.14b muestra el icono del modelo del absorbedor AQ. Estd compuesto por
los modelos de nivel 1 de flash, absorbedor, pared, tuberia, depdsito y convertidor, cuya
disposicién se puede ver en la Fig. 5.15b. En €l se mezclan los dos fluidos de trabajo,
agua y bromuro de litio, y las lineas que los transportan se representan graficamente por
los colores azul y verde, respectivamente. El bromuro de litio entra al modelo por lb1_a,
donde primero pasa por una evaporacion flash si dan las condiciones. Luego alcanza los
tubos del absorbedor, donde se produce la absorcién de parte del vapor del recinto. El
calor generado por la absorcién se cede a la pared de los tubos. Por el interior de los
tubos circula agua entre los conectores w/_a y wi_b. La transferencia de calor entre
la pared de los tubos y el fluido que circula por el interior, se calcula en el modelo de
la tuberia. Una vez producida la absorcién, el bromuro de litio cae al depdsito donde
es almacenado. En algunas ocasiones, para evitar que el evaporador EO se inunde de
agua, se abre una vélvula que permite la extraccion de agua del depésito del evaporador
EOQ al absorbedor AQ. Esta linea de agua entra al modelo por w2_a. Como esta agua
va al depdsito del absorbedor, el convertidor permite cambiar agua en bromuro de litio
para que no haya incompatibilidades en el conector de entrada. El bromuro de litio, méas
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débil en concentracién, es extraido del depdsito y abandona el modelo por [b7_b. Los
modelos de flash, absorbedor y depdsito se conectan al volumen de gas por el conector

sl_a.

5.3.2.3. Condensador (C1)

El modelo de C1, mostrado en la Fig. 5.14c, encapsula la disposicién de los sub-
modelos representada en la Fig. 5.15c. Estd formado por cuatro modelos de nivel 1:
condensador de pelicula descendente, pared, tuberia y depésito. El vapor entra al mo-
delo a través del conector s/_a y condensa, utilizdindose para este proceso el modelo
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Figura 5.16: Encapsulacién de los modelos de nivel 2 (1)

de condensador de pelicula descendente. El calor latente liberado en la condensacién se
transfiere a la pared de los tubos que a su vez es transferido al fluido que circula por
el interior de estos. Esta transferencia de calor se calcula en el modelo de la tuberia.
El fluido que circula es agua, que entra al modelo por w2_a y lo abandona por w2_b.
El agua condensada en el condensador de pelicula descendente cae al depdsito donde
es acumulada. Alli, se junta con el agua de condensacién producida en G1, que entra
por wil_a y que al estar a mayor temperatura puede producir evaporacién flash en el
depésito. Este vapor abandona el modelo por s/_a. El agua de condensacion se extrae
del depésito por wi_b.

5.3.2.4. Generador (G1)

El generador de baja temperatura G1, cuyo icono se muestra en la Fig. 5.14d, es-
td formado por modelos de flash, generador de pelicula descendente, depdsito, pared,
condensador de tubos horizontales y su ampliacién, que se conectan segin se ve en la
Fig. 5.15d. Los fluidos de trabajo son bromuro de litio y agua. El primero, entra al gene-
rador G1 por [b1_a. Si su temperatura es superior a la de saturacion entonces se produce
evaporacion flash. Cuando alcanza los tubos del generador forma una pelicula que cae
por el resto de tubos. En el generador se produce vapor con el calor que procede de la
pared de los tubos. El bromuro de litio, més concentrado, cae a un pequefio depdsito si-
tuado en la parte inferior por donde finalmente abandona el modelo por /b/_b. El vapor
de baja temperatura obtenido en el generador, el flash o el depdsito sale por s/_b. Por
otro lado, en el interior de los tubos se condensa vapor a alta temperatura procedente
de G2. Este entra por s/_a, condensa en el modelo de condensador y si la vdlvula a la
salida estd cerrada se acumula alli y si no abandona el modelo por wi_b.
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5.3.2.5. Generador (G2)

El otro generador, el de alta temperatura, se muestra en la Fig. 5.14e. Internamente
estd compuesto por modelos de nivel 1: generador de tubos sumergidos, pared y con-
densador de tubos horizontales, cuya disposicion se puede ver en la Fig. 5.15d. Trabaja
con bromuro de litio y agua. El bromuro de litio entra al modelo por [b/_a y lo aban-
dona por [b1_b tras su paso por el generador. El vapor generado abandona el generador
por sI_b. El volumen del liquido en el generador y su derivada se transfiere al volumen
de gas por V_out. En el interior de los tubos, el vapor procedente de la caldera entra por
sI_a. El calor latente liberado en el condensador se transfiere a la pared de los tubos
que a su vez cede el calor al generador. En condensado abandona el modelo por wi_b.

5.3.3. Nivel 3

El nivel 3 es el nivel de modelado jerdrquicamente superior. En él, se compone
el modelo final de la DEAHP. Siguiendo una metodologia de modelado orientada a
objetos, se forma a partir de modelos de niveles inferiores. La abstraccién obtenida
al encapsular los modelos de niveles inferiores permite un modelado grafico mediante
conexiones de componentes.

En la Fig. 5.17 puede verse la disposicién de los modelos y sus conexiones. Para
facilitar la comprensiéon del mismo ha sido implementado con la misma forma que el
esquema expuesto en la descripcion de la planta (v. Fig. 5.8). El bloque principal del
modelo estd compuesto por los 5 modelos de nivel 2. Entre ellos se sitiian los tres
modelos de volumen de gas, uno de ellos de volumen variable, que modelan la dindmica
del vapor dentro de los recintos. Al igual que en la planta real, para manejar los flujos
entre contenedores se utilizan los mecanismos de actuacidn, i.e. vdlvulas y bombas.
Tres intercambiadores de calor transfieren calor sensible entre los flujos internos. El
circuito externo de la bomba se compone con modelos que establecen las condiciones
de contorno de los mismos, i.e. fuentes y sumideros. Las variables usadas como entradas
se introducen en componentes RealExpresion.

Respecto al diagrama de la Fig. 5.8 hay conexiones que han sido obviadas. Las
valvulas TVI2 y LV02 abren vias para el mantenimiento de la instalacién y no se em-
plean habitualmente en operacién. Otro caso diferente son las vélvulas V61 y TVIS. La
primera, se mantiene abierta durante la operacién. El modelo de dicha valvula permite
hacer el cdlculo de la cantidad de flujo que circula entre los dos generadores. La se-
gunda vdlvula, se emplea para evitar que el depdsito del evaporador se inunde. Aunque
habitualmente no se abre, si que sucede en algunas ocasiones y para garantizar modelar
estas situaciones se ha tenido en cuenta.
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Figura 5.17: Composicion final del modelo de la DEAHP

5.4. Simulacion dinamica

Para la realizacién de los trabajos de simulacion se hizo uso de la herramienta Dy-
mola 2015 (Dassault Systemes, 2014). El integrador numérico fue DASSL cuya tole-
rancia (relativa y absoluta) fue 10~>. La maquina usada para las simulaciones fue un
ordenador portatil comiin con un procesador Intel i5 hyper-threading dual-core con 8
Gbytes de RAM.

La serie de experimentos para la calibracion y la validacién fue tomada de la cam-
pafia experimental del proyecto POWER. Para ello, se procedié a la instrumentacién
interna de la bomba con la instalacién de cuatro caudalimetros, tres de ellos para la di-
solucién de bromuro de litio y otro mds para el agua. Estos trabajos estdn descritos en
el apéndice B. Sin embargo, problemas con los datos experimentales, que también se
comentan en dicho apéndice, afectaron a la calibracién y la validacién del modelo.

La nomenclatura para las medidas experimentales queda definida por los nombres
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de la Fig. 5.8. Las medidas usadas como entradas al modelo completo de la DEAHP
son:

= Flujo masico de entrada del agua de refrigeracion (Fcw).

» Temperatura de entrada del agua de refrigeracion (Tcwi).

= Presion del vapor de la caldera de gas (Pgb).

= Presidn del vapor de la ultima celda de la MED (Pmed).

= Flujo masico de disolucién entre AQ y G2 impulsado por P-01 (FG2i).

= Flujo mésico de disolucién entre G1 y AO impulsado por P-02 (FAOi).

= Flujo mésico de recirculacion de agua en EO impulsado por P-03 (FEOi).
= Apertura de la vdlvula EV55 (Yev55).

= Apertura de la valvula LVOI (Y1vO1).

= Apertura de la valvula TVI8 (Ytv18).

De las cuales, se requiere la derivada de temperatura de entrada del agua de refrigera-
cién. La técnica del cdlculo fuera de linea explicada en la §4.3.2.3 fue la opcién escogi-
da.

Aunque todas y cada una de las variables calculadas en el modelo pueden ser salidas,
lo cierto es que las mads relevantes son aquellas que definen las interacciones entre la
bomba y el exterior. En este caso las principales salidas son:

Temperatura de salida del agua de refrigeracién (Tcwo).

Flujo mésico de condensacién a la salida de G2 (Fgb).

Flujo mésico de condensacién a la salida de EOQ (Fmed).

Flujos de calor consumidos a alta y baja temperatura (Qgb y Qmed), entregado
(Qcw) y el COP (COP)’.

El resto de variables, no menos importantes, son consideradas variables observables
de etapas intermedias. Entre ellas destacan:

» Temperatura del agua de refrigeracion a la salida de AO (Tcwl).

= [os tres niveles de presion (P2, P1 y PO).

SEstas variables son medidas indirectas, funcién de los flujos mésicos y temperaturas antes y después
de su paso por la DEAHP.
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= Las temperaturas de entrada de la disolucién en los contenedores (TG2i, TG1i y
TAO1).

= Las fracciones masicas de entrada de la disolucion en contenedores (WG2i, WG1i
y WAOI)°.

= Los niveles de cada uno de los contenedores (LTG2, LTC2, LTG1, LTC1, LTEO
y LTA0)’.

Los datos experimentales tuvieron que ser filtrados para poder eliminar el ruido
de las sefales. Para ello, se empled un filtro pasa bajo con una frecuencia de corte de
4-1072 Hz. Para la mayoria de las variables este filtro fue suficiente, sin embargo, en
otras esta frecuencia de corte tuvo que ampliarse hasta 1072 Hz.

El modelo es un sistema DAEs de indice superior compuesto por 1464 incégnitas
y 1464 ecuaciones, de las cuales, 38 variables aparecen en su forma diferencial. Tras
la transformacién y simplificacion realizada por Dymola, el modelo se reduce a 615
variables dependientes del tiempo y 154 pardmetros. Este modelo tiene 27 variables de
estado:

= [a masa de todos lo depdsitos, incluido el del condensador integrado en G1 (6).
= La entalpia especifica de dichos depdsitos (6).

= La fraccion mésica de soluto en los depdsitos de A0, G1 y G2 (3).

= La temperatura de la pared en cada uno de los haces tubulares (5).

= [a masa del volumen de vapor en los 3 recintos estancos (3).

= El volumen del vapor en G2 (1).

= La entalpia especifica de salida de las tuberias en AQ y C1 (2).

= La entalpia especifica en la unién de corrientes de agua de refrigeracién a la en-
trada de C1 (1).

5.4.1. Calibracion

La calibracion de este tipo de modelos donde el rango de estabilidad del sistema
es tan pequefio, es un proceso muy importante porque ayuda a encontrar los estados de
estabilidad pero a la vez complicado porque estos son pocos y la bisqueda de parame-
tros adecuados se hace tediosa. Al hacer frente a una calibracién de modelos dindmicos

6 Aunque la medida directa es la densidad (DG2i, DG1i y DAOI), la fraccién masica funcién de la
densidad y la temperatura es mds relevante para el modelo.

7 A pesar de no disponer de medidor de nivel para AQ (LTAO) o para el condensador en el interior de G1
(LTC2), estas variables, si son accesibles mediante simulacién y proporcionan una informacién relevante
para el control de los niveles.
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con este grado de complejidad, una buena idea es aprovecharse de su modularidad y
hacer una calibracién parcial antes de afrontar la calibracién del modelo completo. La
gran instrumentalizacién de la DEAHP permite que las variables medidas de etapas
intermedias sean variables de referencia.

En este caso, se escogieron los modelos de nivel 2 y los intercambiadores de calor
sensible para formar modelos de calibracién parcial. El procedimiento de configuracion
para la calibracién ha sido el mismo en todos los casos. Primero, se identificaron las
entradas del modelo con las variables medidas y se impusieron estas como condiciones
de contorno del modelo. Luego, se identificaron las salidas con las variables medidas
y se impuso como funcién objetivo el error absoluto entre las medidas y las simula-
ciones en cada una de estas salidas. La calibracion parcial se realizé usando la version
gratuita de la Modelica Optimization library (Pfeiffer, 2012) que permite la aplicacién
del método de optimizacién heuristico multiobjetivo Downhill Simplex® sobre modelos
directamente en Dymola.

Una vez calibrados, los cinco modelos de nivel 2 fueron primero ensamblados por
parejas segtin niveles de presion, para finalmente componer el modelo completo. En este
proceso fue necesario reajustar algunos parametros para asegurar un pequefio rango de
estabilidad global del modelo completo.

La calibracion se llevé a cabo tomando como referencia los datos recopilados en el
experimento del dia 26 de mayo de 2014. Como ya se ha comentado, algunos problemas
con los datos experimentales han afectado a la calibracién del modelo. Este es el caso
de los flujos masicos internos, ya que la dindmica interna de la bomba depende en gran
medida de ellos. Estos flujos son entradas al modelo, y por tanto, necesarios para su
simulacién. Como solucién a este probleme, se generaron virtualmente los flujos a partir
de valores esperados coherentes con el resto de medidas. Evidentemente, esto afecta a
la respuesta del modelo trasladando la incertidumbre que se tiene de estas entradas
virtuales a las salidas.

Otra variable de entrada que tuvo que modificarse fue la apertura de la valvula LVOI.
Esta es controlada por el autémata de la DEAHP que realiza una apertura todo o nada
dependiendo del nivel en C1. Como consecuencia, el fluyjo mésico entre C1 y EO es
intermitente. Esta situacion aunque admitida por el modelo ralentiza seriamente las si-
mulaciones. Es por ello, por lo que una de las medidas para acelerar las simulaciones
fue filtrar esta sefial con una frecuencia de corte de 10~3 Hz. Con ello se consiguié que
el flujo entre C1 y EO fuese continuo y suave, pero que la masa neta desplazada fuese la
misma. Esta modificacién, en principio no deberia afectar a la dindmica del modelo.

Las Fig. 5.18, 5.19 y 5.20 muestran las entradas y algunas salidas de la simula-
cién del modelo de la DEAHP una vez calibrado. En la Fig. 5.18b, se muestran las
temperaturas simuladas del agua de refrigeracion. Esta buena concordancia entre datos
experimentales y simulaciones se ve reflejada en el hecho de que las simulaciones se

8También conocido como método Nelder-Mead (Conn et al., 2009). Es un método libre de derivadas
muy ttil cuando la funcién no es suave o cuando es dificil obtener la derivada numérica de la funcién con
la precision necesaria.
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Figura 5.18: Entradas y salidas del modelo, calibracién (I)

encuentran dentro del margen de incertidumbre de las medidas que es 4= 0.85 °C. Existe
una pequeiia diferencia en el amortiguamiento de Tcw1 visible en la rampa ascendente
de temperaturas al comienzo de la simulacién. Esta diferencia se explica por la capaci-
dad térmica del recubrimiento del termopar que toma esa medida. En la Fig. 5.18c se
representa otra de las principales salidas del modelo, los flujos masicos de condensa-
ci6n a la salida de G2 y EQ. En este caso, la discrepancia entre medidas y simulacién
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Figura 5.19: Entradas y salidas del modelo, calibracion (II)

es mayor. Parte del error entre ambas puede atribuirse a efectos que no han sido captu-
rados por el modelo. La distancia entre el sitio donde se genera el vapor (dltima celda
de la planta MED) y donde se condensa (interior de los tubos de EO) es bastante grande
y aunque las tuberias que encauzan el vapor son de seccién grande, es posible que la
caida de presion afecte a la correcta circulacién del vapor. Por otro lado, la expulsién
del condensado en el caso de EO es un problema dada la baja presion existente en la
tuberia de salida cuya seccién, ademds es grande. Para facilitar esta circulacién se ha
instalado una bomba que impulsa el condensado, la cual estd excluida del modelo. En
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Figura 5.20: Entradas y salidas del modelo, calibracién (I1I)

la salida de G2 el problema es diferente. Como el condensado se vuelve a meter en la
caldera es necesario que este entre a presién atmosférica. Por ello se instalé una trampa
de vapor a la salida del condensador de G2 que reduce la temperatura de salida hasta la
de saturacion a presion atmosférica y es posible que afecte al caudal.

En la Fig. 5.19a se representan todas las presiones relacionadas con la bomba. En
la esquina superior derecha se hallan las presiones interior y exterior de E0O. Un efecto
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interesante que se produce y que no ha sido capturado adecuadamente es la reducciéon
de la generacién de vapor en EO por la aparicién de huecos secos en la pelicula del haz
de tubos. Estos aparecen cuando se reduce el flujo de agua de rocio en el evaporador
(v. FEOi en Fig. 5.20a) por debajo de su punto de dryout, hecho que sucede aproxi-
madamente sobre las 15:00. En ese punto, la presién PO se ve dristicamente reducida
porque la generacion de vapor es menor que la absorcidn a esa presion. Al haber menor
evaporacion, la condensacién dentro del tubo se reduce y como la planta MED contintda
produciendo vapor su presién aumenta, como refleja Pmed. En la simulacién esto no
ocurre, sino que se mantiene la transferencia de calor entre ambas caras del haz, por
ello por lo que se observa un aumento la presién simulada. La simulacién de la presién
intermedia P1 representada en la figura de la esquina superior derecha parece que se
adecia con lo medido dentro del margen de error del sensor de presiéon (+ 8 mbar).
Se ha observado que esta presion depende en gran medida de la dindmica de la vélvula
EV55. La dindmica de la presion P2 (v. esquina inferior izquierda) no se captura correc-
tamente, ya que como puede observarse la simulada se ve afectada por la variabilidad de
la presion de la caldera (v. Pgb en la esquina inferior derecha). Lo mas probable es que
la capacidad térmica de la carcasa metalica, que no estd modelada, afecte a esta presion
atenuando las perturbaciones de la presioén de entrada.

El error producido en las presiones se transmite a las temperaturas de los fluidos
que circulan en el interior de la bomba. En la Fig. 5.20b, se ve que la temperatura de
la disolucién a la entrada de G2 se sobrecalienta en el intercambiador. Esto se debe a
que como la diferencia de presiones entre G2 y G1 es mayor que la real, el flujo masico
que circula libremente entre ambos contenedores también es mayor al real y por tan-
to mayor cantidad de energia intercambiada en HX1. Cuando las presiones simuladas
se acercan mdas a las medidas, también lo hacen las temperaturas de los flujos. En la
Fig. 5.20c se representan las concentraciones de la disolucién a la entrada de los con-
tenedores. Se puede ver que estas concentraciones son coherentes con lo esperado de
ellas. Al no tener una medida de los valores iniciales de concentracién, éstas se estima-
ron. Como consecuencia se produce un reajuste de las mismas en los instantes iniciales
de la simulacién.

La lista de pardmetros del modelo se muestra dividida entre pardmetros asignados
segtin datos del fabricante e hip6tesis de modelado (v. Tab. 5.3) o pardmetros calibrados
seglin datos experimentales (v. Tab. 5.4). A su vez, cada uno se divide en tres tablas:
estructura principal, intercambiadores de calor y valvulas. De la tabla de los pardmetros
asignados de la estructura principal se puede destacar en primer lugar, que el nimero
de tubos de algunos contenedores no coincide con los descritos en la Tab. 5.2. Esto se
debe a que la forma irregular de algunos de ellos no permite tener estructuras cuadradas
que son las que han sido modeladas. Sin embargo, el error cometido por la aproxima-
cion de estos haces a estructuras cuadradas puede ser compensado por otros parametros
calibrables. El didmetro interno D;, el didmetro externo D, y la longitud [ de los tubos
son datos extraidos de la documentacion, mientras que el calor especifico ¢, ,, y la den-
sidad p,, de los mismos son valores de la ficha técnica del fabricante. El porcentaje de
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Tabla 5.3: Pardmetros del modelo (Asignados)

Parametros de la estructura principal

Parametro EO A0 C1 Gl G2
Neol 24 38 22 31 12
Nrow 8 9 9 10 10
D; [mm] 126 12,6 126 126 126
D, [mm] 14 14 14 14 14
[ [m] 29 3 29 3 3

cpw [I-kg VK7 1 377 377 377 377 377
pw [kg-m™3] 8900 8900 8900 8900 8900
y [%] - 80 - - -

Parametros de los intercambiadores de calor

Pardametro | HX1 HX2 HX3

Ay [m?] 5 5 5
Parametros de la valvulas

Parametro EV55 LVO0l Vel

Apuom [bar] | 1 0.2 1

agua de refrigeracion que entra al haz tubular de AO (y) se asigna a un valor constante
estimado. Respecto a los intercambiadores, todos poseen el mismo area de intercambio
segtin la documentacién. La diferencias de presién nominal en las valvulas fue asignado
considerando las presiones habituales del interior de la bomba.

En cuanto a los pardmetros calibrados, se puede observar que el pardimetro de cruce
cross (nimero de veces que cruza el fluido de un lado a otro del contenedor en el interior
del haz tubular) coincide con la prediccién realizada en la §5.2.1. El volumen total de
los dep6sitos Vignr €s un pardmetro que se calibra dada la falta de documentacién del
mismo. Al no tener datos experimentales de los flujos, este pardmetro es muy compli-
cado de calibrar ya que para ello hay que basarse en los datos relativos de los niveles.
Para el depdsito de G2, la calibracién es mds exacta ya que los datos aproximados de
las dimensiones del contenedor ayudan a limitar los rangos posibles. Los coeficientes de
transferencia de calor asociados a la evaporacién idealmente podrian calcularse en base
a correlaciones experimentales ya comprobadas en la literatura, como es el caso de la
de G2. Pero el limitado rango de aplicabilidad de las existentes obliga en muchos casos
a generar correlaciones propias, como se ha hecho en EO. La falta de datos experimen-
tales en AO y G1 obligé a imponer valores constantes de estos coeficientes buscando
la robustez del modelo. El intercambio de calor entre el condensado acumulado en el
interior de G1 y la superficie de los tubos (dado por el coeficiente 04,) también es un
parametro dificil de calibrar dada la falta de sensibilidad respecto a una variacién de las
entradas. Un caso diferente son los coeficientes de transferencia de calor de los inter-
cambiadores de calor, su sensibilidad permiti6 una calibraciéon muy exacta. Respecto a
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Tabla 5.4: Parametros del modelo (Calibrados)

Parametros de la estructura principal

Parametro EO A0 Cl1 Gl G2
Cross 2 4 2 2 2
Viank | 3 0.15 035 0.15 035 0.3043
Oy [W-nf2 K1 *d 1200 - 4000 *b
Qg [W-m~2.K71] | - - - 1000 -

Parametros de los intercambiadores de calor
Parametro HX1 HX2 HX3
Qe [W-m—2-K~1] | 694.76 213.40 133.72
Parametros de la valvulas
Parametro EV55 LV0l Vel
Hnom [kg-sfl] 0.10 0.19 048

“Este coeficiente de transferencia de calor es variable y se calcula de acuerdo al nimero de Nusselt
dado por la Eq. 3.131 cuyos coeficientes han sido calibrados adquiriendo los siguientes valores: ¢;=0.9,
¢3=0.095y c3=-1.2.

bEste coeficiente de transferencia de calor se calcula de acuerdo a la correlacién dada por la Eq. 3.128
cuyas constantes tomadas de la Tab. 3.1 adquieren los siguientes valores: Cgp=0.0121 y ng=1.

los pardmetros de las vélvulas, se observd que tienen una influencia muy grande en la
estabilidad de la bomba. Por ello, fueron los tltimos en calibrarse ya que una pequeifia
modificacién de alguno de los anteriores obligaba a un posterior reajuste de estos.

5.4.2. Validacion

Para verificar la integridad del modelo y la validez fisica de los resultados, se disefié
un experimento de simulacién en el que se presentan algunos problemas que son retos
para el modelado. Este consistié en mantener constantes las siguientes entradas del mo-
delo: Few = 11.7 L/s, Tewi= 63 °C, Pmed=50 mbar, YIvOl = 12%, Ytvl0 = 0%. La
presion de vapor de la caldera de gas varia en el tiempo desde 6 a 8 bar como muestra la
Fig. 5.22a. Para mantener la estabilidad de la DEAHP los flujos mésicos de disolucién
impulsados por las bombas se igualaron al flujo masico originado por la diferencia de
presiones entre G2 y G1. La vélvula EV55 se regula para mantener los niveles como
puede verse en la Fig. 5.22b.

Inicializar un modelo como este es una tarea compleja. El entrelazamiento de los
estados a través de sus ecuaciones diferenciales impide en la practica inicializarlos desde
condiciones estacionarias directamente. Si a eso se le aflade que los ciclos en el interior
de la bomba son cerrados y las propiedades termodindmicas son tan poco flexibles, el
rango de valores posibles para inicializar el sistema es muy pequefio. En este caso, el
ajuste de la inicializacidn se realiz6 desde un valor cualquiera que inicializase, i.e. desde
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Figura 5.21: Entradas y salidas del modelo, validacién (I)

las condiciones iniciales dadas en el ejemplo de la calibracién, y se fue ajustando poco
a poco hasta conseguir las condiciones mds préximas a las deseadas.

El tiempo de computacién para realizar la simulacion de 5000 s fue de 6.37 s. La
simulacién present6 4 eventos de estado. Para la integracién numérica del modelo se

requirié del maximo orden de integracién usado por DASSL (5) y una tolerancia de
1073,
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Figura 5.22: Entradas y salidas del modelo, validacién (II)

La corriente de agua de refrigeracion entra al modelo con un flujo mésico y a una
temperatura constantes, pero como se puede observar en la Fig. 5.21a la temperatura de
salida evoluciona desde unos 64.3 °C hasta unos 65.3 °C. La mayor parte de esta subida
de temperatura es asumida por el absorbedor, cuya diferencia entre entrada y salida
evoluciona desde aproximadamente 1 °C, hasta 1.7 °C. Fijdndose en el flujo mdsico
de condensado (v. Fig. 5.21b), el de baja temperatura (Fmed) practicamente se duplica
mientras que el de alta temperatura (Fgb) no incrementa en la misma proporcién una
vez alcanzado el estacionario. La evolucién de las concentraciones puede verse en la
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Figura 5.23: Entradas y salidas del modelo, validacién (III)

Fig. 5.21c. La variacién de la presion de la caldera provoca que la concentracién entre
la entrada y la salida del absorbedor cambie de 54.4% y 56 % al 55.2% y 57.9 %.
Respecto a las presiones, la evolucion de todas ellas se visualiza en la Fig. 5.22a,
donde puede observarse que mientras que P1 y P2 aumenta debido a la mayor gene-
racién, PO disminuye debido a la mayor absorcion. La Fig. 5.23a muestra la evolucion
de los niveles en el interior de la DEAHP. La valvula LV0I abierta en una posicion fija
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del 12 % provoca que, como EV55 estd cerrada, el nivel en C1 disminuya hasta hacerse
cero. La vélvula LVO! se modela de tal forma que permite sélo el paso de liquido. Esto
aflade robustez al modelo porque en situaciones como esta nunca existe una conexion
directa de vapor entre ambos recipientes, algo problemético, y ademads el nivel no se
reduce por debajo de cero. Cuando se corta el flujo de condensado entre C1 y EO, se
corta también la produccion de vapor generado por flash en EQ. Esta situacion se visua-
liza en PO (v. Fig. 5.22a). Cuando se abre EV55, vuelve a aumentar el nivel y empieza
a circular caudal hacia EO. La apertura de la valvula también provoca que una parte del
condensado procedente del interior de los tubos de G1 se evapore en forma de flash.
Este efecto se puede ver en la figura de P1 (v. Fig. 5.22a).

La Fig. 5.23b permite entender mejor la dindmica de la bomba de calor desde un
punto de vista de las energias. En primer lugar, puede verse que las inercias térmicas de
las grandes masas de fluidos en el interior de la bomba hacen que las curvas de flujos de
calor consumido y cedido discrepen ligeramente. Si se observa la evolucién de los flu-
jos de calor, se puede apreciar que la interaccién de la bomba frente a una modificacién
energética del sistema es mucho més rdpida con la fuente de calor de alta temperatura
que con la de baja. La diferencia de tiempos de respuesta hace que el sistema absorba
primero las perturbaciones externas con la fuente de alta temperatura, para luego, con el
paso del tiempo volver a alcanzar el equilibrio con la de baja temperatura. Este mismo
concepto puede verse en la Fig. 5.23c donde se representa el COP instantdneo de la
maquina. El rendimiento de una bomba de calor de absorcion es determinado por los
procesos irreversibles que se dan en su interior y poco o nada depende de la temperatura
de sus fuentes de calor en el rango de operacién de la misma. Esto se debe, como se
comentd en la §5.1, a la irreversibilidad de los procesos que tienen lugar en su interior.
Aunque es dificil extraer esta conclusion de la grifica, ya que los tiempos de simula-
cion en igualdad de condiciones son cortos, si proyectamos la tendencia estacionaria
cuando la bomba alcanza el equilibrio se puede observar que el valor del COP tiende a
valores entre 2 y 2.2 en ambos casos. Con ello se corrobora, uno de los motivos para
usar DEAHP en procesos MED: el rendimiento nominal a carga parcial de las bom-
bas de calor de absorcion apenas varia. Otro detalle interesante que se puede extraer de
la gréfica es que una correcta regulacion interna de sus flujos permite una mejora del
rendimiento, como cuando se abre la valvula EV55. Esto se debe a que los procesos irre-
versibles responsables del rendimiento se ven influidos por este tipo de acciones. Esta
misma conclusién fue demostrada por Palenzuela et al. (2014), donde se pudo mejorar
el rendimiento de una DEAHP unicamente regulando de una forma mds eficiente los
flujos internos.

5.5. Resumen

El trabajo para la realizacién del modelado y simulacién de una bomba de calor
de doble efecto ha sido presentado en este capitulo. En primer lugar se introduce el
concepto de bomba de calor desde un punto de vista general, para luego concretar el
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tipo de bomba de calor concreto que se modela. Se realiza una breve revisién de los
dltimos avances en modelado dindmico de bombas de calor de absorcién. La planta
real en la que se ha basado el modelo es explicada mas adelante. El modelo basado
en la metodologia de modelado orientado a objetos se detalla a continuacién. Este ha
sido desarrollado mediante tres niveles de abstraccion y cuyas entradas son las entradas
naturales de la planta. Los trabajos de simulacién muestran unos resultados dentro de lo
esperable.

5.6. Contribuciones cientificas relacionadas

Las contribuciones cientificas de este libro relacionadas con el capitulo son enume-
radas y brevemente comentadas en la siguiente lista.

1. A.DE LA CALLE, L. RocA, J. BONILLA & L. J. YEBRA. “Modelado y simu-
lacién de un evaporador de tubos sumergidos”. Poster en XXXII Jornadas de Au-
tomdtica. Sevilla. Espafia. (2011).

En este trabajo se presenta un primer estudio acerca del modelado dindmico de la
evaporacion con tubos sumergidos. En €l se presenta y se resuelve el problema de
chattering cuando la presion es variable y el fluido es agua.

2. A.DE LA CALLE, J. L. YEBRA & S. DORMIDO. “Modeling of a falling film
evaporator”. Poster en 9th International Modelica Conference (pp. 941-948). Mu-
nich, Alemania. (2012). DOI:10.3384/ecp1207694 1

En este trabajo se presenta un evaporador de pelicula descendente con un gran
nivel de detalle. El modelo orientado a objetos, se compone de multiples submo-
delos que heredan unos de otros aumentando la complejidad desde el modelo de
una pelicula fluyendo por la superficie exterior del tubo al de la dindmica de todo
el haz tubular.

3. A.DELA CALLE, L. J. YEBRA & S. DORMIDO. “Dynamic Modeling and Si-
mulation Study of Falling Film Evaporation and Condensation”. Presentacién oral
en 8th EUROSIM Congress on Modelling and Simulation (pp. 427-432). Cardiff,
Reino Unido. (2013). DOI: 10.1109/EUROSIM.2013.79

En este trabajo se presenta un estudio realizado sobre el modelado de la evapo-
racion y condensacion de pelicula descendente. Para ello, se presenta un modelo
de condensador, se corrige y mejora el modelo presentado en el anterior congreso
y se presenta un modelo de evaporador simplificado. Se compone un sistema que
conecta condensador y evaporador a través de un volumen de gas y se comparan
ambos modelos de evaporador. Los resultados demuestran que el nuevo modelo
de evaporador practicamente tiene la misma respuesta, y es mucho mads eficiente
computacionalmente.


http://dx.doi.org/10.3384/ecp12076941
http://dx.doi.org/10.1109/EUROSIM.2013.79
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4. P. Palenzuela, L. Roca, G. Zaragoza, D. Alarcén-Padilla, L. Garcia & A. DE LA
CALLE. “Operational improvements to increase the efficiency of an absorption
heat pump connected to a Multi-Effect Distillation unit”. Applied Thermal Engi-
neering, 63(1), 84-96, 2014. DOI: 10.1016/j.applthermaleng.2013.10.050

En este articulo se identifican los principales problemas de operacién de la DEAHP
instalada en la Plataforma Solar de Almeria y se proponen nuevas estrategias de
operacion para mejorar su rendimiento. Estas estrategias son probadas con éxito
en la instalacién.


http://dx.doi.org/10.1016/j.applthermaleng.2013.10.050




Capitulo 6

Modelado y simulacion de una
planta de destilacion multiefecto

Como el agua clara
que baja del monte,
asi quiero verte

de dia y de noche.

Camaron de la Isla
(Letra de Pepe de Lucia)

6.1. Introduccion

El agua es una parte esencial de la vida. La falta de agua dulce en 4reas de alto estrés
hidrico es uno de los problemas mds importante al que los investigadores se enfrentan.
Tres cuartas partes de la Tierra estdn cubiertas de agua, pero de ella, el 97 % es salina.
La desalinizacién de agua de mar es una de las posibles soluciones para las regiones
costeras, pero ello requiere cantidades significativas de energia para lograr la separacién
de la sal del agua de mar. El acoplamiento de plantas de desalinizacién con las energias
renovables es una via para reducir el impacto ambiental de este proceso. La energia solar
es una de las més prometedoras alternativas dada la frecuencia con la que se encuentran
altos niveles de insolacién en dreas de alto estrés hidrico (Kalogirou, 2005).

Las tecnologias de RO (Reverse osmosis)', MSF (Multi-stage flash distillation)’
o MED acaparan mas del 94 % de la capacidad de desalinizacién mundial (Li et al.,
2013). Entre ellas, la MSF y la MED pueden ser acopladas con sistemas de captacion
de energia solar térmica, ya que la mayoria de sus consumos energéticos son cubiertos
mediante energia térmica. Ambas tecnologias permiten ser acopladas en dos disposi-
tivos separados, el captador solar y el destilador. La tecnologia MED sigue siendo la

IOsmosis inversa.
Destilacién flash multietapa.
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preferida en la mayoria de las plantas a gran escala alimentadas por energia solar tér-
mica debido a su baja TBT (Top brine temperature), tipicamente inferior a 80 °C, y sus
bajos requerimientos de consumo de energia especificos (Ali et al., 2011).

El captador solar es un dispositivo que recoge el calor de la radiacién solar y lo
transfiere a un fluido. En las plantas MED operadas con energia solar, el fluido de tra-
bajo suele ser agua o aceite sintético y habitualmente es almacenado en algin sistema
de almacenamiento térmico (Qiblawey y Banat, 2008). El captador solar o el sistema de
almacenamiento pueden ser directamente conectados con la unidad MED o indirecta-
mente a través de un intercambiador de calor.

Hay muchos tipos de plantas MED, pero en todas ellas, el proceso de destilacion
es similar. Una planta estd formada por un conjunto de elementos herméticos, llamados
efectos, conectados entre si. En cada uno de ellos tienen lugar una serie de procesos de
evaporacion y condensacién en una secuencia decreciente de presiones y temperaturas.
En el primer efecto, aquel con mayor presion, una fuente externa de calor lleva a cabo
la primera evaporacién del agua de mar que fluye dentro. El vapor generado por dicho
efecto es usado como fuente de calor en el siguiente, por tanto, mientras que por un lado
el vapor entrante es condensado, por el otro el agua de mar continda bullendo y de este
modo produciendo més vapor. Este proceso se repite en cada efecto (Li et al., 2013).

El M&S proporciona conocimientos sobre los fenémenos fisicos que tienen lugar
en el proceso y da informacién detallada sobre el comportamiento de la planta. Esta in-
formacién puede aprovecharse para mejorar la eficiencia en un amplio rango de condi-
ciones de operacion y sin la necesidad de experimentacién con una planta real. Algunas
de la mds recientes contribuciones en este area fueron hechas por Kouhikamali (2013)
donde se estudi6 la influencia de diferentes combinaciones en el precalentamiento del
agua de alimentacién, por Joo y Kwak (2013) donde se incrementd la eficiencia meca-
nica y el beneficio econémico de un sistema MED o por Palenzuela et al. (2013b) donde
se evaluaron diferentes alternativas en la integracion de procesos de desalinizacién (RO
y MED) en los sistemas de enfriamiento de plantas termosolares de produccién de elec-
tricidad. Las contribuciones hechas por El-Nashar (2000a,b) y Palenzuela et al. (2013a)
merecen especial atencién porque dichos autores pudieron validar sus respectivos mo-
delos con datos experimentales.

La literatura relacionada con el modelado dindmico es escasa. Sin embargo, el inte-
rés por este tipo de modelado ha crecido recientemente. Kishore et al. (2010) presentd
una version preliminar de un simulador implementado modularmente en Visual Basic
para el estado estacionario y dindmico de un sistema de desalinizacién por MED con
compresion de vapor. El articulo muestra una simulacién dindmica de un efecto.

Roca et al. (2012) desarrollaron e implementaron un modelo dindmico de una planta
MED utilizando las correlaciones de transferencia de calor presentadas por Palenzuela
et al. (2011). Este modelo es una versién mejorada de uno previo en el que los coefi-
cientes de transferencia de calor eran considerados constantes (Roca et al., 2008). Fue
desarrollado en el lenguaje de modelado orientado a objetos Modelica y su principal
propésito era predecir la dindmica térmica del primer efecto y la produccién de destila-
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do. El modelo, que fue validado experimentalmente en su versién preliminar, usa como
entradas las naturales del sistema, flujos mdsicos y temperaturas de entrada al sistema,
pero ademds requiere de temperaturas intermedias y de salida del sistema.

Kim et al. (2013) presentaron un modelo de simulacién para predecir el comporta-
miento transitorio en una planta MED alimentada por energia solar. El modelo, enfoca-
do al analisis del comportamiento térmico a largo plazo y a la mejora del rendimiento
del proceso, incluye un colector de tubo de vacio, un intercambiador de calor de 1dmi-
nas, un tanque de almacenamiento y una planta MED. Este modelo fue usado por Thu
et al. (2014) para el estudio de una configuracién adecuada para la hibridacién de la
AD (Adsorption desalination)® y de los procesos MED.

Otro modelo dindmico para una planta MED fue presentado por Mazini et al. (2014).
En este caso, el modelo implementado en Matlab/Simulink, permite hacer simulaciones
de la respuesta de la planta frente a pequefias perturbaciones en sus principales entradas.
El modelo fue validado en el estado estacionario con datos experimentales, mostrando
una desviacién media del 20 % en la produccién de destilado.

En este capitulo se describen los trabajos de M&S realizados para una planta de
destilacién multiefecto. El modelo se basa en una de las instalaciones del CIEMAT-
Plataforma Solar de Almeria, el sistema experimental de desalinizacién solar AQUA-
SOL (Alarcén-Padilla et al., 2008) el cual dispone de una unidad MED. El empleo de
una metodologia de modelado orientada a objetos ha permitido identificar y modelar
cada uno de los subprocesos que tienen lugar en el sistema. La estructura modular de
estos, permite la reutilizacién de gran parte del cédigo desarrollado en el anterior ca-
pitulo ya que la fisica subyacente a estos subprocesos es la misma. La implementacién
se ha llevado a cabo con el lenguaje de modelado Modelica y la herramienta de simu-
lacién Dymola. El objetivo de este modelo es que permita estudiar el comportamiento
de la planta en diferentes escenarios y disefiar estrategias de operacién que mejoren la
eficiencia. Es un modelo no lineal y basado en primeros principios. Esté disefiado para
que la causalidad sea la natural del sistema, donde las entradas de ambos coincidan, i.e.
los flujos y temperatura de entrada de agua caliente y de agua de mar, y la temperatura
ambiente. El modelo fue calibrado y validado con datos experimentales.

6.2. Descripcion de la planta

En 1987, una unidad MED fabricada por ENTROPIE fue instalada en el CIEMAT-
Plataforma Solar de Almeria con el fin de probar y desarrollar el proceso MED acoplado
con energia solar térmica. En el marco del proyecto europeo AQUASOL se llevé a cabo
una profunda remodelacion del sistema experimental de desalinizacidn solar y este pasé
a denominarse sistema AQUASOL. La configuracion actual de este sistema fue descrito
enla §5.2.

La unidad de destilacién es una planta MED de 14 efectos con precalentadores y ali-

3Desalinizacién por adsorcién.
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Figura 6.1: Planta MED en la Plataforma Solar de Almeria

mentacion frontal (v. Fig. 6.1). Tiene una disposicién vertical en la que el agua de mar
desciende por gravedad desde el primer al dltimo efecto logrando una produccién no-
minal de destilado de 3 m? /h. En 2005, la celda original del primer efecto que trabajaba
con vapor saturado a baja presion (70 °C, 0.31 bar) fue reemplazada (Alarcén-Padilla y
Garcia-Rodriguez, 2007). La nueva celda permite trabajar directamente con un caudal
de agua caliente proveniente de los tanques o de la DEAHP cuya temperatura puede va-
riar entre 57-75 °C, exhibiendo pequefias desviaciones en el ratio de rendimiento global
(Ferndandez-Izquierdo et al., 2012). Esta temperatura estd controlada por una valvula de
tres vias localizada entre los tanques y la planta MED. El caudal de entrada a la celda
puede variar entre 7-12 L /s.

Salvo la primera y la ultima celda, el resto de celdas son idénticas. Cada celda esta
compuesta por dos haces de tubos horizontales, el efecto y el precalentador. Sobre el
primero se produce la evaporacién del agua de mar y sobre el segundo una parte del
vapor es condensado. El efecto de la primera celda, también llamado calentador, estd
adaptado para que fluya agua liquida por el interior de los tubos en un régimen altamente
turbulento (de la Calle et al., 2014). El precalentador de la tiltima celda, también llamado
condensador, es mucho mayor que el resto de precalentadores ya que debe condensar
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todo el vapor que se produce en el tltimo efecto. En la §6.2.1 se veran mads detalles de
la estructura interna de las celdas.

En la Fig. 6.2 se muestra el diagrama de flujos de la planta. Desde las piscinas se
bombea una gran cantidad de agua de mar que entra en el interior del haz tubular del
condensador, situado en la 14* celda, y se produce la condensacién del vapor generado
en ese efecto. El caudal y la temperatura del agua de mar permiten preservar la presién
interior de la celda, aunque no exista un sistema de control especifico para tal fin. A la
salida del condensador, parte de este agua de mar es rechazada y vuelve a las piscinas.
Una vélvula permite controlar la cantidad rechazada. La parte restante se emplea en la
alimentacién de la planta. Esta, que puede variar entre 6-8 m? /h, es calentada mientra
fluye por el interior del haz tubular de los precalentadores de cada una de las celdas
hasta que finalmente, en la 1* celda es introducida dentro de la planta. Ahi, el agua
de mar es rociada sobre el efecto donde se le transfiere parte del calor sensible del
agua caliente empleada como fuente energética de la planta. Una parte de este agua de
mar evapora, y la restante, que gana en concentracion salina, cae por gravedad sobre el
préximo efecto. El vapor producido en el efecto fluye hasta el precalentador, donde una
parte se condensa sobre los tubos calentando el agua de mar que circula por su interior.
El destilado y el vapor que no ha condensado fluye hasta el interior del haz tubular del
siguiente efecto. Esta mezcla es usada para evaporar el agua de mar concentrada en sales
que viene del primer efecto.

La disposicidn decreciente de presiones permite una eficiente transferencia de calor
entre la mezcla (destilado y vapor) y el agua de mar proveniente del anterior efecto, ya
que la diferencia de temperaturas de saturacion de agua de mar y vapor no es excesiva.
La caida de presién entre los efectos produce evaporacion subita del agua de mar al
entrar en el efecto. Esta evaporacion reduce su temperatura antes de que esta cubra la
superficie de los tubos. Por este motivo el agua de mar siempre tiene menos temperatura
que la mezcla que circula por dentro de los tubos del efecto.

El vapor condensado en cada efecto, en cada precalentador y el destilado producido
en el condensador final componen la produccién total de destilado de la planta. Parte
del calor sensible del destilado es recuperado por la planta cuando fluye dentro de los
haces tubulares de los efectos. Con el propdsito de mejorar la eficiencia energética del
proceso, el destilado acumulado en un efecto fluye al siguiente con la excepcién de
la 4%, 7%, 13* y 14® celdas como se muestra en la Fig. 6.2. En la 4* celda, el destilado
es dividido: una parte fluye hasta la entrada de la 7* celda, la otra, se mezcla con la
extraccion de la salida y fluye hasta la entrada de la 10° celda. De esta mezcla, una parte
entra la 10° celda y la otra se mezcla con la extraccion de la salida que va a parar a la
137 celda. Al igual que antes, una parte entra y la otra se mezcla con la extraccion de la
celda. Finalmente, la mezcla se une al destilado producido en el 14° efecto y entra en el
condensador donde se recoge todo el destilado de la planta.

El agua de mar que se usa en esta planta desalinizadora proviene de pozos de
agua salobre que hay en el desierto de Tabernas cuya salinidad es de aproximadamen-
te 0.3326 %. La planta es operada en circuito cerrado. Para almacenar todo el agua se
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Figura 6.2: Diagrama de flujos de la planta MED del sistema AQUASOL
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Tabla 6.1: Especificaciones de disefio de la planta MED instalada en la Plataforma Solar
de Almeria (Palenzuela et al., 2013a)

Numero de efectos 14
Consumo energético de la fuente 200 kW
de calor

Ratio de rendimiento >9

Flujo de entrada de agua caliente ~ 12L/s

Flujo de entrada de agua de mar 8 m?/h

Salmuera rechazada 5m?/h

Produccién de destilado 3m?/h

Temperatura de entrada del agua o
68°C

de mar

Temperatura del condensador 33°C

Hidroeyectores (agua

Sistema de vacio
de mar a 3 bar)

emplean dos piscinas: una piscina pequefa que es usada para mezclar la salmuera y el
destilado producido por la planta y otra grande que es usada para alimentar la planta. El
agua de mar que es usada para refrigerar la planta y rechazada tras su paso por el con-
densador, es vertida en la piscina grande y parte del calor liberado por el condensador
pasa al agua almacenada en la piscina incrementando su temperatura. Para evitar que la
temperatura de agua de la piscina aumente, se instal6 un sistema de refrigeracion (dry
cooler) que extrae agua de la piscina, la enfria y la vuelve a verter. Sin embargo, algunas
veces resulta insuficiente (Palenzuela et al., 2013a). Este es uno de los motivos por los
que es tan dificil alcanzar un estado estacionario duradero a pesar de los mecanismos
de control que existen.

La planta MED posee un sistema de vacio que saca el aire y los gases no con-
densables generados durante el proceso. Este, consiste en dos hidroeyectores que estan
conectados a la 2%, 7* y 14* celdas. El sistema retira los gases al comienzo del experimen-
to, siendo vapor de agua el tinico gas restante dentro de las celdas. Los hidroeyectores
forman un circuito cerrado junto con un pequefio depdsito y una bomba eléctrica que
impulsa agua de mar a través de los eyectores con una presién de 3 bar (Palenzuela et
al., 2013a).

Las actuales especificaciones de disefio de la planta MED son mostradas en la
Tab. 6.1. Todos los haces de tubos estdn fabricados con la aleacién Cu-Ni 90-10 con
14 mm de didmetro exterior y 0.7 mm de espesor. Las 4reas de intercambio de calor
son:

n 1€ efecto: 24,26 m”.

m 2°-14° efecto: 26,28 m?.
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= Precalentador: 5 mZ.

» Condensador: 18,3 m.

6.2.1. Descripcion interna de las celdas

Como ya se ha comentado previamente, todas las celdas de la planta MED estdn
compuestas por un efecto y un precalentador, dos haces de tubos horizontales sobre los
que se producen fendmenos de evaporacién y condensacion respectivamente. Salvo la
primera y la dltima celda, el resto son idénticas.

Una vista de la seccion transversal de una de las celdas puede observarse en la
Fig. 6.3b. El agua de mar entra a la celda por su parte superior, donde una bandeja
perforada distribuye el agua uniformemente sobre la primera fila de tubos del efecto. Si
la presién de saturacion del agua de mar rociada es mayor que la presién de la celda,
al entrar en ella se produce una evaporacion subita que reduce la temperatura del agua
hasta igualarla con la de saturacién a esa presion. Cuando el rocio de agua alcanza la
primera fila del haz de tubos, se forma una pelicula delgada que cubre toda la superficie.
El agua de mar de la pelicula desciende por gravedad y cae sobre el resto de tubos de
la columna de tubos. El calor cedido por los tubos hace que se evapore parte del agua
quedandose las sales en la pelicula. Finalmente, cae sobre un colector que recoge todo
el agua de mar, més concentrada en sales, y la conduce a la siguiente celda.

El vapor producido en el efecto fluye por toda la celda hasta alcanzar el precalen-
tador. El deshumificador (una red metélica) evita que gotas de agua salada alcancen el
haz de tubos del precalentador. Al estar la superficie de los tubos a menor temperatura
que la de saturacidn, se forma una pelicula delgada de agua sobre ellos. Esta, desciende
por gravedad y cae sobre toda la columna de tubos incrementado su anchura cuanto méas
vapor de agua se va condensado sobre la pelicula. Un colector recoge este destilado y lo
une con el destilado que viene del interior del efecto, salvo las excepciones comentadas
en la seccién anterior.

En el interior de los tubos del efecto circula el destilado producido por la celda
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Figura 6.3: Vista de las secciones transversales de las celdas
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anterior, precalentador y efecto (salvo las excepciones), y parte de su vapor. Como los
tubos del efecto estdn a menor temperatura que la de saturacion del vapor, se forma
sobre la superficie interior una pelicula delgada de condensado. El agua de esta pelicula
desciende por gravedad a la parte inferior donde se acumula y fluye en direccion axial
hacia la salida del haz por un gradiente hidraulico perdiendo parte de su calor sensible.
Solo el destilado consigue atravesar el efecto.

En el interior de los tubos del precalentador circula el agua de mar con la que luego
serd alimentada la planta, bombeada en contra del gradiente gravitatorio. Se aprove-
cha entonces, la configuracién descendente de presiones de las celdas para reducir el
consumo energético de la planta.

El efecto de la primera celda es ligeramente diferente al de una celda normal, como
puede verse en la Fig. 6.3a. El proceso en el interior de la celda es idéntico al explicado
anteriormente solo que con menor nimero de tubos en el haz. En el interior de los tubos
circula agua procedente del tanque caliente o de la DEAHP en un régimen altamente
turbulento. Tres water boxes permiten que el agua atraviese de un lado a otro la celda
cuatro veces antes de salir, reduciendo su temperatura aproximadamente 3 °C en condi-
ciones nominales. Debido a las limitaciones de espacio y potencia, el actual disefio del
efecto introduce una caida de presion entre entrada y salida en condiciones nominales
de aproximadamente 0.5 bar.

La dltima celda difiere de una celda normal, por su precalentador. Este es casi cuatro
veces mayor que uno normal. Por su interior, circula una gran cantidad de agua de mar
que es bombeada desde la piscina de alimentacién. Su tamafio le permite un rango de
caudales de operacién que pueden ir desde los 8 m?/h cuando la temperatura del agua de
mar es de 10 °C hasta 20 m3/h cuando la temperatura es de 25 °C (Fernandez-Izquierdo
et al., 2012).

6.3. Modelado dinamico

Con el objetivo de mejorar la eficiencia del proceso MED, se ha desarrollado un
modelo dindmico basado en la planta experimental MED situada en la Plataforma Solar
de Almeria. Este predice el comportamiento de la planta bajo todo su rango de condi-
ciones de operacion, y puede ser usado para probar diferentes condiciones de operaciéon
o desarrollar nuevas estrategias de control en la planta.

Para cumplir con los requisitos de precision y esfuerzo computacional, el mode-
lo siguié una metodologia de modelado orientada a objetos. Esta metodologia permite
explotar la reutilizacién de cédigo. La identificacion y encapsulacién de procesos de
transferencia de masa y energia realizada en el anterior capitulo (cf. §5.3), es aprove-
chada practicamente sin ningtin cambio para componer el modelo de la planta. Este
también estd compuesto por tres niveles de abstraccién. El nivel 1 lo componen los mo-
delos de los procesos de transferencia de masa o energia del sistema que en su mayoria
forman parte del nivel 1 del capitulo anterior. El nivel 2 ensambla estos procesos y les
da un sentido funcional. El nivel 3 compone el modelo completo de la planta a partir de
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modelos de menor orden.

Este modelo ha sido implementado en Modelica 3.2 (Modelica Association, 2014)
y desarrollado completamente compatible con la MSL. La implementacién de cada uno
de los modelos es acausal, tal y como lo exige la orientacion a objetos, sin embargo, la
del modelo completo es causal para que sea la natural del sistema.

Como ya se comentd en la §5.3, el célculo de las propiedades termodindmicas es
uno de los talones de Aquiles del modelado dindmico de fluidos ya que es responsable
en gran medida del error y del esfuerzo computacional de los modelos. Para los aqui
descritos, se emplea la formulacién industrial de las propiedades termodindmicas del
agua y el vapor de la IAPWS (IAPWS, 1997), implementada en la libreria Modelica
Media. Para el agua de mar, se desarroll6 una libreria de propiedades termodindmicas
con la formulacién propuesta por Sharqawy et al. (2010) y las funciones inversas pre-
sentadas en el trabajo de de la Calle et al. (2014). Esta libreria es explicada con mas
detalle en el apéndice A.

6.3.1. Nivel 1

Es el jerarquicamente inferior. Estd compuesto por modelos que encapsulan proce-
sos de transferencia de masa y/o energia del sistema de una forma aislada. La imple-
mentacion de los modelos se basa en ecuaciones y una interfaz grafica con conectores
heredados de la MSL permite tratarlos como médulos independientes. A partir de estos
modelos, se asientan los modelos de complejidad mayor que constituyen los niveles je-
rarquicos superiores, pero que no son mas que la descripcion de las interacciones entre
los modelos aqui presentados.

En la Fig. 6.4 se pueden observar las interfaces de los modelos pertenecientes a
este nivel. La implementacién es, salvo algunos detalles que luego se comentardn, la
misma que los presentados en la §5.3.1. Esta es una prueba mas de la eficiencia de esta
metodologia de modelado frente al modelado causal.

Como resumen, las principales suposiciones que se consideran son:

= En el interior de las celdas solo hay vapor de agua. En el proceso de evapora-
cién toda la sal, con una presién de vapor muy alta, se queda en fase liquida. Se
desprecia la presencia de gases no condensables en el interior de las celdas. El
sistema de vacio asegura esto.

= El vapor de agua es completamente condensado en los componentes destinados
a ello (los haces tubulares que actian como condensadores), la transferencia de
calor entre el vapor y las paredes de la celda se desprecia.

= Aunque las pérdidas térmicas con el ambiente son consideradas, la capacidad
térmica de la estructura metdlica de la planta es despreciada.

= Los fluidos en el interior de la planta MED se encuentran en equilibrio termodi-
namico. Esto permite asumir CV homogéneos.
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Figura 6.4: Modelos de nivel 1

= Toda la salmuera y el destilado producido por la planta es expulsado. La acu-
mulacién de dichos fluidos en su interior es despreciada. Al contrario que en la
DEAHP, la circulacién de los fluidos en el interior de la planta se realiza por
gradiente hidrdulico. No hay depésitos que obstaculicen dicha circulacion. Su ex-
traccion de la planta se realiza mediante bombas hidraulicas, la dindmica de las
mismas es despreciada.

Los detalles del condensador de pelicula descendente, evaporador de pelicula des-
cendente*, flash y pared pueden consultarse respectivamente en las §5.3.1.1, 5.3.1.4,
5.3.1.5y5.3.1.8.

El condensador de tubos horizontales es ligeramente diferente al presentado en la
§5.3.1.2. Este dispone de una entrada de flujo adicional en su parte superior. Por ahi en-
tra el destilado procedente de la celda anterior. Este destilado se une junto al destilado
producido en el propio condensador en la parte inferior de los tubos y fluye axialmente
impulsado por un gradiente hidraulico hasta la salida. Como los tubos son suficiente-

“4En el anterior capitulo fue llamado generador para poder hacer una distincién entre una evaporacién
de un fluido de un solo componente (agua) y una disolucién (bromuro de litio acuoso). En este caso,
tal distincién no es necesaria ya que toda evaporacion es de una disolucién (agua de mar). El icono fue
cambiado para darle una continuidad a la aparencia grafica.
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mente largos y la velocidad del fluido es baja, a la salida del haz tubular el condesado
adquiere la temperatura de la pared. Para reflejar este hecho en el modelo, el balance
madsico y de energias dados por las Eq. 5.5 y 5.6 deben modificarse para tener en cuenta
el flujo masico de destilado entrante, i, y su entalpia especifica, ;,:

0 = rinyy + ritcon — Hlout (61)

QWZ = Htjnhin + mconhf — gyt Iy (62)

Durante la implementacién del modelo completo de la planta MED, se observé la
fuerte influencia que tenia el modelo de la tuberia sobre el tiempo de computacién. Esto
se debe a que se conectan catorce tuberias en serie. En las primeras simulaciones se
empleaba el modelo de tuberia perteneciente a la libreria MBMs (Bonilla et al., 2015).
Sin embargo, este resultaba demasiado pesado al componer el modelo completo. Por
ello, se optd por desarrollar un modelo de tuberia mas sencillo. Este modelo es el que
fue presentado en la §5.3.1.7.

Dado que se puede despreciar el volumen de liquido en las celdas frente al ocupado
por el vapor, el modelo de volumen de gas escogido fue el desarrollado en §5.3.1.9, que
asume un volumen constate.

El mezclador actia de la misma forma que lo hacia la divisién ideal de flujo (cf.
§5.3.1.11). Se modelan las extracciones asumiendo que un porcentaje fijo del flujo entra
en las celdas y el restante continda su camino hacia el condensador final. Esta misma
simplificacién fue implementada con éxito en el trabajo de Palenzuela et al. (2011).

La vélvula de tres vias, en este caso, se controla por flujo. La apertura de la misma
serd la division de la sefial de control de flujo mésico y el flujo mésico total de entrada.

Los modelos de fuente, condicién de contorno y expresion real, al igual que en el
capitulo anterior, fueron tomados de la MSL. Dos modelos mas de la MSL, esta vez de la
sublibreria Thermal, son utilizados. Estos son el de fuente de temperatura, que impone
una fuente térmica con una temperatura determinada por su entrada Reallnput, y el de
conveccion, que calcula el flujo de calor entre dos puntos a distinta temperatura (sus dos
conectores) segtn la ley de enfriamiento de Newton cuyo coeficiente de transferencia
de calor es dado por una entrada Reallnput.

6.3.2. Nivel 2

Este nivel estd formado por modelos de las principales estructuras funcionales de la
planta, esto es: calentador, efecto, precalentador y condensador. En ellos, se agrupan los
principales fenémenos fisicos que se dan en este tipo de instalaciones y que ya fueron
descritos por los modelos de nivel 1. Su implementacién es grafica, estableciendo las
relaciones que se dan entre los distintos fendémenos. Para poder formar parte de un nivel
superior de abstraccién, los modelos de este nivel también son encapsulados mediante
una interfaz (v. Fig. 6.5).



6.3. Modelado dinamico 203

DS e Sty e e g g,

I
(a) Calentador (b) Efecto

(c) Precalentador (d) Condensador

Figura 6.5: Modelos de nivel 2

6.3.2.1. Calentador

El modelo del calentador, mostrado en la Fig. 6.5a, encapsula los principales fe-
némenos fisicos que tienen lugar en el primer efecto o calentador. La disposicion del
modelo se puede ver en Fig. 6.6a. Estd compuesto por modelos de tuberia, pared, eva-
porador y flash conectados entre ellos. Para considerar las pérdidas con el ambiente, el
modelo de la pared puede ser conectado desde fuera por medio del conector de trans-
ferencia de calor Q_env. La linea de agua caliente atraviesa el modelo del calentador
desde el conector hw_in a hw_out, liberando su calor sensible en el modelo de la tube-
ria por medio del modelo de la pared. Este, transfiere el calor al modelo del evaporador
de pelicula descendente. La corriente de agua de mar entra dentro del calentador por el
conector sw_in y lo abandona por el conector sw_out tras su paso por los modelos de
flash y evaporador. El vapor generado en los modelos de flash y evaporador es recogido
en el conector v_out.

6.3.2.2. Efecto

De una forma similar al modelo del calentador, el modelo del efecto también se
construye con submodelos de nivel 1. El icono mostrado en la Fig. 6.5b envuelve la dis-
posicién de modelos de la Fig. 6.6b. La linea de agua de mar, al igual que en el modelo
del calentador, cruza el efecto del conector sw_in al conector sw_out pasando por de los
modelos de flash y evaporador. El vapor generado por estos modelos es recogido en el
conector v_out. La fuente de calor, en este caso, es el condensador de tubos horizonta-
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Figura 6.6: Encapsulacion de los modelos de nivel 2

les que transfiere el calor latente del vapor (v_in) y parte del calor sensible del destilado
(dis_in) procedentes de la celda previa. El destilado producido en el condensador aban-
dona el efecto por el conector dis_out. El calor es intercambiado entre el condensador y
el evaporador por medio del modelo de la pared.

6.3.2.3. Precalentador

El modelo del precalentador, Fig. 6.5¢, construido segtin se muestra en la Fig. 6.6c,
permite el intercambio de calor entre el vapor que condesa en el exterior del haz tubular
y una corriente de agua de mar que circula por su interior. El volumen de gas gestiona el
vapor de la celda. Este, entra por el conector v_in y lo abandona por el conector v_out.
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Parte del vapor es consumido en el condensador de pelicula descendente generando
destilado que cae al siguiente efecto por el conector dis_out y cuyo calor es transferido
al modelo de la tuberia a través del modelo de la pared. La corriente de agua entra al
precalentador por el conector sw_in y lo abandona por el conector sw_out después de
haberse calentado en el modelo de la tuberfa.

6.3.2.4. Condensador

El condensador final se comporta como un gran precalentador donde todo el desti-
lado de la planta es recopilado. El modelo (v. Fig. 6.5d) es construido como muestra la
Fig. 6.6d. El destilado producido por el resto de la planta entra al condensador por el
conector dis_in. Un modelo de flash divide este flujo, una parte es evaporada y se dirige
al modelo del volumen de gas, y la otra, junto con el destilado producido en el conden-
sador de pelicula descendente abandona la planta por el conector dis_out. El conector
v_in proporciona el vapor generado en el efecto. El condensador de pelicula descenden-
te libera el calor latente del vapor que es transferido por medio del modelo de la pared
a la corriente de agua de mar que circula en el interior del modelo de la tuberia. Esta
corriente entra al condensador por el conector sw_in y sale por el conector sw_out. La
derivada de la entalpia especifica del agua de mar de entrada es obtenida por el conector
dsw.

6.3.3. Nivel 3

Es el jerarquicamente superior y compone el modelo completo de la planta MED.
Al igual que el nivel 2, su implementacioén es grafica mediante diagramas de bloques.
Estos bloques, que son modelos encapsulados de los niveles inferiores de abstraccion, se
conectan entre ellos determinando las relaciones entre los fendmenos fisicos que tienen
lugar en la planta.

En la Fig. 6.7 puede verse la disposicion de los modelos de menor nivel y sus cone-
xiones. La implementacién estd realizada a semejanza del diagrama de flujos empleado
en la descripcion de la planta (v. Fig. 6.2). Cada efecto se conecta con el precalentador
adyacente, formando celdas. Secuencialmente cada una se conecta a la celda inferior,
respetando las extracciones de destilado realizadas en los mezcladores.

Las fuentes de flujo y los modelos de condicién de contorno se emplean para in-
troducir las medidas experimentales tomadas en la planta. El modelo es alimentado en
la dltima celda por una fuente de flujo que proporciona agua de mar con las medidas
experimentales de flujo masico, temperatura y salinidad. Tras su paso por el condensa-
dor este flujo es dividido por la vdlvula de tres vias, una parte es desechada y vuelve a
la piscina y la otra es usada para alimentar la planta. Esta divisién es controlada por la
sefial de agua de mar de alimentacién. En la primera celda, una fuente de flujo provee de
agua caliente al calentador. El flujo mdsico y la temperatura se imponen con los datos
experimentales. Para reproducir la pérdida total de energia entre la MED y el ambiente
se conecta con la primera celda un modelo de conveccién cuyo coeficiente de transfe-
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rencia de calor es un parametro de calibracién. Las derivadas de los calores especificos
del agua caliente y del agua de mar son calculadas fuera de linea y se introducen como
entradas para mejorar la eficiencia del modelo.

6.4. Simulacion dinamica

Al igual que en el anterior capitulo (v. §5.4), estos trabajos de simulacién se realiza-
ron con Dymola 2015 (Dassault Systemes, 2014) y con el integrador numérico DASSL.
La tolerancia (relativa y absoluta) que se aplicé fue 107, La maquina para las simu-
laciones fue la misma, un ordenador portatil comin con un procesador Intel i5 hyper-
threading dual-core con 8 Gbytes de RAM.

En la campafia experimental del proyecto POWER se realizé una serie de experi-
mentos en la planta MED con el objetivo de verificar la validez de la libreria de modelos
de cambio de fase. Los experimentos se realizaron el 14 y 18 de octubre de 2013. El
primero es el empleado para la calibracién y el segundo para la validacion. Los datos
experimentales obtenidos fueron filtrados con un filtro pasa bajo, con una frecuencia de
corte fue 2- 1072 Hz, para reducir el ruido de las sefiales.

El modelo es un sistema DAEs de indice 1 compuesto por 4474 incégnitas y 4474
ecuaciones, de las cuales 70 variables aparecen en su forma diferencial. Después de su
transformacién y manipulacién por parte del entorno de simulacién, el modelo presenta
2117 variables dependientes del tiempo y 83 pardmetros.

Los nombres de las medidas experimentales dados en la Fig. 6.2 determina la no-
menclatura empleada para ellas. Segtin sea su utilidad se pueden clasificar como va-
riables de entrada, de salida u observables en etapas intermedias. Como entradas se
consideran:

= Flujo mésico de entrada del agua en el calentador (Fhl).

Temperatura de entrada del agua en el calentador (7h0).

Flujo mésico de entrada del agua de mar de alimentacién (Ff0).

Flujo mésico de entrada del agua de mar en el condensador (Fc0).

Temperatura de entrada del agua de mar en el condensador (7¢c0).

Temperatura ambiente (Tamb).

Las derivadas de la entalpia especifica de entrada del agua en el calentador y del agua de
mar en el condensador son numéricamente estimadas mediante el método de diferencias
finitas.

Cualquier variable usada en la simulacién puede ser una variable de salida, sin em-
bargo, en este caso y por coincidir con las naturales del sistema real las més relevantes
son:
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Temperatura de salida del agua en el calentador (Thl).
Flujo mésico de destilado (FdO0).
Temperatura de salida del agua de mar en el condensador (7f0).

Presién en el condensador (P14).

El resto de medidas son consideradas observables en etapas intermedias:

Temperatura de entrada del agua de mar de alimentacién (7f7).

Presion en la 17, 27, 4%, 6%, 8%, 10* y 12° celda (P1, P2, P4, P6, P8, P10 and P12).

El modelo presenta 57 variables de estado:

La temperatura de la pared en cada uno de los haces tubulares (28).
La masa del volumen de vapor en cada celda (14).

La entalpia especifica de salida de las tuberias de los precalentadores y conden-
sador (14).

La entalpia especifica de salida de la tuberia del calentador (1).

Todas ellas deben ser correctamente inicializadas. Una completa inicializacién en con-
diciones estacionarias en la préctica es imposible debido a que el modelo requiere una
inicializacién con flujos masicos no nulos y a que las ecuaciones de estado estan entre-
lazadas. Se siguieron las siguientes reglas generales para la inicializacién del modelo:

La temperatura de la pared en cada uno de los haces tubulares se inicializé en
condiciones estacionarias (7,, = 0).

La masa del volumen de vapor en cada celda se inicializé con valores de acuer-
do a las presiones medidas por los sensores (P/-PI4). Para las celdas donde no
habia sensor de presion se optd por usar el valor medio entre la celda anterior y
posterior.

La entalpia especifica de salida de las tuberias de los precalentadores de la 1* a
la 13* celda es inicializada de acuerdo a una distribucion lineal de temperaturas
usando las medidas experimentales (7f0-Tf1) como referencia.

La entalpia especifica de salida de la tuberia del condensador se inicializa de
acuerdo a la temperatura medida experimentalmente (710).

La entalpia especifica de salida de la tuberia del calentador se inicializa de acuer-
do a la temperatura medida experimentalmente (Thl).
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6.4.1. Calibracion

Al igual que la §5.4.1, el grado de complejidad del modelo dindmico favorece una
calibracion parcial de submodelos, para finalmente realizar una calibracién del modelo
completo. En este caso, lo mas sencillo es identificar los modelos parciales de calibra-
cién con los cuatro modelos de nivel 2. Al hacer modelos de calibracién independientes,
las variables consideradas intermedias en el modelo final adquieren gran relevancia ya
que el error entre las medidas y la simulacién serdn las funciones objetivo de la cali-
bracién. Para que la calibracién sea coherente con el sistema, los pardmetros que son
comunes en todas las celdas son asignados iguales en el modelo. Se usaron las mismas
herramientas que en la §5.4.1, la version gratuita de la Modelica Optimization library
(Pfeiffer, 2012) permiti6 la aplicacién del método de optimizacion heuristico multiob-
jetivo Downhill Simplex en Dymola.

Los datos empleados para hacer esta calibracién fueron obtenidos en el experimen-
to del dia 14 de octubre de 2013. Los resultados de dicha calibracién junto con algu-
nos pardmetros asignados son mostrados en la Tab. 6.2. Aunque se posee informacién
detallada acerca de los haces tubulares de los efectos y calentador, su distribucién es
irregular no cuadrada como los modelos asumen. Para reducir el error asumido por esta
distribucién se calibré el ndmero de filas y columnas de los mismos (N7 ¥ Nyop), asi
como de los precalentadores y condensador final de los que sélo se tenian datos del drea
de intercambio. Para ello se impuso como restriccion el drea de transferencia de calor

Tabla 6.2: Parametros del modelo

Parametros de los haces tubulares

Parametro HT EF PH CDh*
Neor 19.14 18 76 19
Nrow 14 17 75 11
D; [mm| 126 126 126 126
D, [mm] 14 14 14 14

[ [m] 1975 1975 2 2
cpw I kg VK71 [ 377 377 377 377
pw [kg-m™3] 8900 8900 8900 8900

Parametros de transferencia de calor Parametros estructurales

Parametro Valor Parametro | Valor
Oy [W-m™2. K] | #P V [m] 1.24
at, [W-K1 450 mix (%) | 2

“HT: calentador; EF: efecto; PH: precalentador; CD: condensador

bEste coeficiente de transferencia de calor es variable y se calcula de acuerdo al nimero de Nusselt
dado por la Eq. 3.131 cuyos coeficientes han sido calibrados adquiriendo los siguientes valores: ¢;=0.2365,
¢2=0.5939 y ¢3=-0.16424.
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de los intercambiadores. Es por ello por lo que dichos valores adquieren unos valores
no enteros. Los valores del didmetro interno D;, el didmetro externo D,, la longitud /
(solo en el caso de calentador y efecto), la capacidad calorifica ¢, ,, y la densidad p,, de
los tubos son datos extraidos de la documentacién. La longitud de los tubos del conden-
sador y de los precalentadores fue calibrada. La correlaciéon empleada para el cdlculo
de la transferencia de calor en la evaporacion por pelicula descendente es la misma para
todos los haces tubulares, la dada por la Eq. 3.131. Los valores de los coeficientes fue-
ron calibrados. Para el calculo de las pérdidas de transferencia de calor, se empleé un
coeficiente constante en el que se incluyé ademds el drea de intercambio o/2,, también
un pardmetro desconocido. Se asumié un volumen constante igual para todas las celdas
V, a pesar, de saber que la dltima deberia ser mayor. Lo cierto es que las simulaciones
han demostrado la poca sensibilidad de los resultados respecto a dicho pardmetro. Algo
similar sucede con el porcentaje de las extracciones mix, ya que apenas se percibe su
influencia en las salidas del modelo completo.

6.4.2. Validacion

La validacién del modelo completo se hizo con los datos del experimento del dia 18
de octubre de 2013. Las simulaciones comienzan una vez arrancado el experimento, y
aunque no se llega a capturar toda la inicializacion de la planta, se asegura que los flujos
madsicos iniciales son distintos de cero. Esto permite una correcta inicializacion de los
modelos.

El tiempo de computacién para realizar la simulacién de 17000 s fue de 10.8 s. No
se presentd ningin evento de estado y el orden mdximo que tuvo que emplear DASSL
en la integracion fue 3.

Las Fig. 6.8 y 6.9 muestran los resultados de la simulacién del dia de validacién.
Para asegurar una correcta validacién, el experimento se disefié para que sus valores
variasen muchas veces abruptamente cubriendo todo el rango de operacién de la plan-
ta, tal y como muestra la Fig. 6.8a. Por esta misma razén, la temperatura del agua de
entrada al calentador también varia en numerosas ocasiones (cf. Fig. 6.8b). El resto de
las entradas al sistema, la temperatura ambiente y la temperatura de agua de mar de
entrada, son variables libres y pueden variar con el tiempo. La variacién de ambas se
muestra en la Fig. 6.8c.

Al comienzo de la simulacion, se pueden observar saltos en la respuesta del modelo
respecto de las variables medidas. La causa de esto son las pequeiias diferencias entre
los valores iniciales propuestos en las variables de estado y los valores reales de estos.
Los errores medios absoluto y porcentual de algunas de las variables de la simulacién
respecto a las medidas experimentales a lo largo de la simulacién pueden verse en la
Tab. 6.3. Las temperaturas de salida del agua en el calentador y del agua de mar en el
condensador muestran buenos ajustes respecto a los datos experimentales (cf. Fig. 6.8b
y 6.8c). Aunque el error absoluto excede en ciertas ocasiones el rango de incertidum-
bre de las medidas, 0.85 °C, el error medio revela la bondad del ajuste obtenido con
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Figura 6.8: Entradas y salidas del modelo, validacién (I)

el modelo porque este es menor que dicho rango. La temperatura del agua de mar de
alimentacion a la entrada en la primera celda, 7f/, muestra peor ajuste ya que exce-
de del rango de incertidumbre de la medida. La presiones también muestran mayores
desviaciones respecto a los datos experimentales (cf. Fig. 6.9b). El rango de incertidum-
bre de dichas medidas es de 3 mbar excepto para la dltima celda que es de 1.25 mbar.
Las presiones simuladas de las etapas iniciales exhiben una dindmica mds rdpida que la
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Figura 6.9: Entradas y salidas del modelo, validacién (II)

medida. Estas discrepancias, mds acentuadas para subidas de presion pueden ser la evi-
dencia de que tanto la capacidad térmica de la estructura metélica de la planta como la
posible condensacién en las paredes de la celda no deben ser despreciadas en el modelo.
El flujo mésico de destilado muestra buena concordancia con los datos experimentales
(cf. Fig. 6.9a). La incertidumbre relativa del caudalimetro de destilado es del 0.75 %,
menor que el error medio de simulacién. Sin embargo, las medidas de las dltimas eta-
pas (presion y produccién de destilado) estan ligeramente influenciadas por la bomba
de destilado que lo extrae de la tltima celda trabajando contra la presién ambiente. El
ruido que genera en las medidas es mayor que la incertidumbre del instrumento. Es por
ello, por lo que estas variables exhiben un error mayor que la tedrica incertidumbre de
las medidas.

6.5. Resumen

En este capitulo se explican los trabajos de modelado y simulacién de una planta
de desalinizacidn por destilaciéon multiefecto. Este comienza con una introduccién en la
que se presenta el proceso de destilacion multiefecto y se hace una breve revision de los
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Tabla 6.3: Incertidumbre en la medida y error medio de simulacién absoluto y porcen-
tual para el dia de validacion

Thl [°C] Tf1[°C] TfO[°C] FdO[kg/s] PI[mbar] P4 [mbar] P10 [mbar] P14 [mbar]
inc. 0.85 0.85 0.85 0.75% 3 3 3 1.25
abs. 0.65 1.96 0.82 0.045 11.91 17.20 4.21 8.02
% 1.00 3.18 2.00 8.31 5.38 10.60 4.11 11.04

ultimos avances en el modelado de este tipo de procesos. A continuacién, se describe
la planta usada como referencia para el modelo. En la siguiente seccion se explica en
detalle el modelo, el cual se desarrolla con una metodologia de modelado orientado a
objetos. Se describen los tres niveles de abstraccién empleados. En el nivel superior de
abstraccién se compone el modelo completo de la planta. Finalmente, se presentan los
trabajos de simulacidn, calibracién y validacién, del modelo con datos reales obteni-
dos de la planta. La buena concordancia entre las medidas y las simulaciones revela la
bondad de los modelos.

6.6. Contribuciones cientificas relacionadas

Las contribuciones cientificas de este libro relacionadas con el capitulo son enume-
radas y brevemente comentadas en la siguiente lista.

1. A.DE LA CALLE, J. BONILLA, L. ROCA & P. PALENZUELA. “Dynamic mo-
deling and performance of the first cell of a multi-effect distillation plant”. Ap-
plied Thermal Engineering, 70, 410-420, 2014. doi: 10.1016/j.applthermaleng.
2014.05.035

El articulo presenta un modelo dindmico de la primera celda de una planta MED
desarrollado con una metodologia de modelado orientada a objetos. El modelo se
basa en el sistema de desalinizacién solar térmico AQUASOL. En este articulo,
también se explica el trabajo realizado para adaptar la formulacién existente de
las propiedades termodindmicas del agua de mar a una que pueda usarse en un
modelado dindmico de cambio de fase. Los trabajos de simulacién, incluyen una
calibracién y una validacién del modelo usando datos experimentales con los que
se demuestra una buena concordancia.

2. K. TOUATI, A. DE LA CALLE, F. TADEO, L. RocA, T. SCHIESTEL & D.
ALARCON-PADILLA. “Energy recovery using salinity differences in a multi-effect
distillation system”. Desalination and Water Treatment, 1-8, 2014. doi: 10.1080/
19443994.2014.940648 Previamente expuesto como presentacion oral en Con-
ference on desalination for the environment clean water and energy. Limassol,
Chipre. (2014)

En este articulo se estudia la posibilidad de recuperar parte de la energia empleada
en el proceso de destilacién multiefecto con la tecnologia de 6smosis por presion
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retardada. El modelo de la planta MED se empled para el cdlculo en estaciona-
rio de la temperatura y concentracién de la salmuera producida por la planta en
distintos puntos de operacion.

. A.DELA CALLE, J. BONILLA, L. ROCA & P. PALENZUELA. “Dynamic mode-

ling and simulation of a solar-assisted multi-effect distillation plant”. Desalina-
tion, 357, 65-76, 2015. doi: 10.1016/j.desal.2014.11.008

Este articulo contintia con el trabajo de modelado de la planta MED que se inicid
con el modelo de la primera celda. El modelo dindmico, basado en una metodo-
logia de modelado orientada a objetos, presenta una estructura modular con tres
niveles de abstraccién. Este se calibra y valida con datos experimentales. Se de-
muestra la buena concordancia entre las medidas experimetales y la simulacién.
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Capitulo 7

Conclusiones y futuras lineas de
investigacion

Decias que todos sabian la respuesta,
tratabas de esconderte

y no hallabas la respuesta

cruzando los mares de la luz...

el sol en la cabeza.

Piratas
(Letra de Piratas)

7.1. Conclusiones

La principal aportacion de este trabajo es el disefio e implementacién de los mo-
delos dindmicos de tres procesos termoquimicos de instalaciones termosolares (planta
de generacién de hidrégeno, bomba de calor de doble efecto y planta de destilacién
multiefecto) que, independientemente de la metodologia de modelado y el entorno de
simulacién empleado, mejora el conjunto de prestaciones de esfuerzo computacional,
precision y rango de validez lo publicado hasta la fecha. Estos modelos son no lineales
ya que de otra forma no hubiera sido posible cubrir todo el rango de operacion de las
plantas. Estdn basados en primeros principios, lo que ha permitido una mejor compren-
sion de cada uno de los procesos de transferencia de masa y/o energia y una mayor
precision de los resultados. Son modelos basados en ecuaciones, cuya causalidad se de-
termina a partir de la eleccion de las entradas, lo que les confiere una gran versatilidad.
Han sido desarrollados con una metodologia de modelado orientada a objetos que faci-
lita sus disefios y la comprension de los mismos asi como la reutilizacién de cédigo. La
disposicion modular y jerdrquica de los modelos facilita ademas las tareas de actualiza-
cién y mantenimiento. Han sido calibrados y validados con datos experimentales, con
lo que se ha podido verificar su exactitud. Las principales conclusiones y recomenda-
ciones extraidas del desarrollo de este trabajo junto con las aportaciones realizadas son
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expuestas a continuacion:

= Se han revisado los conceptos bdsicos del modelado y simulacién de sistemas
dindmicos, asi como sus principales problemas y sus posibles soluciones. Se ha
presentado el lenguaje de modelado elegido para la realizacién de los modelos,
Modelica, y su entorno de simulacién, Dymola. Entender como el entorno de si-
mulacion maneja y resuelve los modelos facilita la depuracion de los mismos.
Esto gana en importancia cuanto mayor sea la complejidad del modelo. No sélo
es mads facil depurar los errores, sino que ademds puede ser aprovechado para in-
crementar la calidad del modelado. Se actualiz6 la librerfa BondLib para facilitar
la depuracion de errores.

= Se ha revisado la termodindmica quimica partiendo desde los principios y las le-
yes empiricas fundamentales hasta dar un contexto fisico y matematico adecuado
a los principales fenémenos que se modelan, esto es los cambios de fase y las
reacciones quimicas. Describir un determinado fenomeno a partir de las ecua-
ciones bdsicas de la fisica facilita su entendimiento. El tratamiento riguroso de
los balances de masa y energia en los procesos de evaporacién (y ebullicién) ha
permitido desarrollar un procedimiento general y eficiente para el cédlculo de los
flujos de cambio de fase en condiciones de presién variable para liquidos de uno
0 varios componentes.

= Se han estudiado en detalle los procesos termoquimicos que se modelan y se
ha hecho una revisién de los dltimos avances en modelado dindmico de dichos
procesos. Se ha realizado un trabajo de documentacion de las instalaciones que
han sido usadas como referencia para poder describirlas con el maximo grado de
detalle. Cuanto mayor sea el conocimiento que se tenga de la referencia, mds fdcil
serd obtener una buena concordancia entre referencia y simulaciones. Ayuda a la
correcta interpretacion de los resultados, y permite entender y ampliar el rango de
operacién de los modelos. En este tipo de instalaciones, es habitual que existan
fendmenos con diferentes tiempos de respuesta y que se hagan dominantes unos
u otros en funcidén de las condiciones de operacion.

= Se han estudiado las propiedades termodindmicas de los fluidos que intervienen
en los procesos, se ha hecho una revisién del estado actual de las mismas y se
ha realizado una libreria de funciones para el bromuro de litio diluido en agua y
para el agua de mar. En el modelado dindmico, la forma en la que se calculan las
propiedades termodindmicas de los fluidos tiene una gran influencia en el error
Yo en el tiempo de computacion de las simulaciones. Se ha estudiado cudl es la
forma mds adecuada de calcularlas para cumplir con los requisitos de precisién
y esfuerzo computacional de los modelos. Estos tiene una fuerte dependencia
respecto a las variables de estado utilizadas en el modelo por ello fue necesario
estudiar previamente cudles eran las que mds interesaban desde el punto de vista
de la descripcion fisica del sistema. Se adaptaron las funciones de las propiedades
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termodindmicas para que pudieran ser calculadas con estas variables. La mejor
opcidn para hacer esta tarea fue la inversion analitica de correlaciones empiricas.

= En los capitulos précticos se han definido los objetivos de cada uno de los mo-
delos. En algunos casos, se han estudiado varias versiones de los mismos, se ha
demostrado la concordancia entre ellos y probado su rango de validez. El mejor
modelo es el mds sencillo que cumple con la tarea asignada. El fallo mas comun
en modelado es el de complicar en exceso los modelos. Si bien es cierto, que a
menudo se gana en precisién y/o en rango de validez, también lo es, que es a
costa de incrementar el esfuerzo computacional. Por ello, el mds sencillo suele
ser también el que menor tiempo de ejecucién consume, una cualidad importan-
te tanto para depuracion como para la facilidad de ser empleados con distintos
propositos. Los modelos simplificados del evaporador y absorbedor/generador de
pelicula descendente suponen un importante avance respecto a sus versiones de-
talladas.

= Se han explotado las virtudes de la metodologia de modelado orientada a objetos:
acausalidad, modularidad, jerarquizacién y reutilizacién de cédigo. La metodolo-
gia de modelado orientada a objetos ofrece importantes ventajas al ahorrar tiem-
po de desarrollo en modelos de sistemas complejos. Todos los modelos han sido
desarrollados con tres niveles de abstraccion (jerarquizacion). Para el nivel infe-
rior se identificaron los principales procesos de transferencia de masa y/o energia
y se encapsularon en médulos que han podido ser reutilizados (modularidad y re-
utilizacién de c6digo). El nivel intermedio ensamblé dichos procesos y les dio un
sentido funcional. El nivel superior compuso el modelo completo con elementos
de menor orden. Se ha estudiado la problemética de la causalidad computacional
de los modelos presentando dos soluciones para la inversién de modelos dando
las dos buenos resultados (acausalidad).

= Se han realizado tres campafias experimentales, una en cada instalacién modela-
da. Ademads, se han instrumentado las plantas para que esto sea posible. El obje-
tivo de dichas campaiias siempre fue capturar la dindmica de las plantas en todo
su rango de operacién. Al experimentar con una instalacion real se adquiere un
conocimiento del proceso que de otra forma no es posible adquirirlo. No sélo
son importantes los resultados, sino que con el manejo de las plantas se perciben
detalles de las mismas que no estin documentados. Esto también ayuda a una
correcta interpretacion de los resultados.

= Se han analizado los resultados de la manipulacién del modelo y sus simulacio-
nes. Se han calibrado los modelos dentro del rango de fiabilidad de las medidas
experimentales. Para ello, se emplearon dos metodologias diferentes en las que
se pudo explotar la modularidad de los modelos. Se validaron los modelos con
datos experimentales. Solo los datos experimentales dan resultados incorruptos
por las hipétesis asumidas en los modelos. Los datos experimentales ofrecen una



218 CAPITULO 7. Conclusiones y futuras lineas de investigacién

objetividad imprescindible para el modelado. Si los resultados de la simulacién
no coinciden con los esperado de ellos se deben revisar las hipétesis asumidas
para llegar ellos. En este caso, se demuestra una buena concordancia entre da-
tos experimentales y simulaciones demostrando que la precision de los modelos
cumple con los objetivos demandados.

» Para finalizar, faltaria comentar que los modelos que se han presentado han po-
dido ser utilizados para cumplir las tareas para las que fueron desarrollados. Esto
le da un valor afiadido al trabajo aqui expuesto, ya que no sélo se ha contribuido
en el modelado de los procesos sino que este avance ya repercute en la mejora
de los procesos. El modelo de la planta de generacién de hidrégeno, el primero
en implementarse, ha sido usado en diferentes tareas de control lo que ha per-
mitido una mejora de la operacion de la planta. El modelo de la planta de des-
tilaciéon multiefecto, el segundo en implementarse, ha sido usado para investigar
nuevas utilidades de la salmuera. En breve, serd usado en optimizaciones termo-
econdmicas o en controladores predictivos para satisfacer la demanda de agua de
diversos sistemas de consumo como por ejemplo invernaderos. El modelo de la
bomba de calor, el dltimo en ser implementado, ya se estd usando para mejorar
su operacion y pronto se obtendran resultados.

7.2. Futuras lineas de investigacion

A continuacion, se proponen algunas futuras lineas de investigacion. Ya se coment6
en el capitulo 2 que el trabajo de modelado nunca acaba, y siempre es posible encontrar
un margen de mejora al modelo, y més, si este es de un sistema complejo. Dicha mejora
puede ir en tres sentidos: reduccién del esfuerzo computacional, aumento de la precisién
y aumento del rango de validez. Lo ideal es abordarlos a la vez ya que lo mds probable es
que al modificar uno se repercuta negativamente en los demds, sin embargo, la prictica
demuestra que es dificil avanzar en los tres sentidos.

Se pueden estudiar cuédles son los puntos débiles de los modelos y tratar de resol-
verlos de alguna otra forma. Algunas preguntas que se deben plantear son: ;se puede
reducir el indice del problema planteando el modelo de otra forma?, ;mediante algin
cambio de variable se puede reducir el nimero de variables de estado?, ;se pueden asu-
mir nuevas hipétesis que reduzca el peso computacional de los modelos? o ;se pueden
evitar de alguna forma los eventos? Si alguna de estas respuestas es afirmativa, ese es
un buen punto de partida para mejorar el modelo.

Respecto a la precisién del modelo, hay muchas formas para incrementarla pero po-
cas que lo hagan sin penalizar el esfuerzo o el rango. Aumentar la complejidad de los
modelos deberia aumentar la precisién, pero como contrapartida también se incremen-
tard el esfuerzo. Otra forma de mejorar la precision es reducir la generalidad del modelo
y sacar mds provecho de los datos experimentales. Si en vez de emplear expresiones
generales para las transferencias de masa y energia se emplean correlaciones empiricas
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basadas en los datos recopilados se puede mejorar la precision del modelo sin penalizar
el esfuerzo, pero también se puede perder la capacidad de extrapolar los resultados a
otros procesos. De igual forma, si se reduce el rango de validez se incrementaré la pre-
cision, ya que es de esperar que a menores variaciones de las entradas menor variedad
de respuestas y mds ficil es ajustar los modelos con los pardmetros. Cualquier sistema
tiende a una respuesta lineal si se restringen las entradas lo suficiente.

Por todo esto, es tan importante saber cudl es la finalidad del modelo ya que ayuda
a analizar si los cambios son beneficiosos en su conjunto. Algunas propuestas concretas
que se pueden estudiar son:

Modelo de la planta de generacion de hidrégeno

= Merece la pena hacer el esfuerzo de representar el modelo de la planta de procesa-
miento (disefio térmico) en su espacio de estados. Existen muchas metodologias
de control que se pueden aplicar empleando dicha representacién. Ademas, per-
mitird estudiar la posible linealizacién del modelo abriendo atin mds el espectro
de métodos de control que pueden aplicarse.

= Disefar y realizar una campaiia experimental para validar el disefio quimico del
modelo. Se puede también estudiar la dindmica de las reacciones quimicas y ver
cudl es el rango de validez de la ecuacidn de Arrhenious para estas reacciones (cf.
Eq. 3.173).

= En el disefio inverso, se pueden estudiar otras técnicas de derivacion en linea que
sean mds eficientes y mds precisas. Esto no solo ayudard a mejorar el esfuer-
zo computacional en este caso, sino que podria ser extrapolado a otros modelos
aumentando as{ su versatilidad.

Modelo de la bomba de calor de doble efecto

= Cuando se dispongan de medidas experimentales de los flujos internos y concen-
traciones, disefiar y realizar una campafia experimental para validar el modelo con
datos experimentales. Se pueden estudiar los mecanismos de transferencia de ma-
sa y energia en el interior de absorbedor y generador para obtener correlaciones
que se ajusten a los datos.

= Uno de los puntos conflictivos del modelo de la DEAHP, es su problema de indi-
ce superior. Un estudio detallado del modelo del volumen variable empleado en
G2, probablemente ayude a identificar qué términos de la Eq. 5.72 son los mas
relevantes y poder despreciar el resto. No es seguro que se reduzca el indice del
modelo pero probablemente sea mas eficazmente resuelto.

= Para reducir el error en el nivel de alta presidn, se debe estudiar la influencia de la
carcasa de G2 con la presion del recinto. La capacidad térmica y la condensacién
del vapor en ella parece ser el motivo de la amortiguacion en la respuesta de la
presion en ese contenedor.
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Otro estudio para reducir el error de los flujos masicos de condensado es el de los
mecanismos de evacuacién de G2 y EO. En el primero, se debe estudiar el funcio-
namiento de la trampa de vapor que estd situada al final del haz. En el segundo,
se debe incluir la dindmica de la bomba que ayuda al destilado a desplazarse.

Para reducir el error en los intercambiadores de calor, se puede estudiar la in-
fluencia de la capacidad térmica de su estructura metdlica en la temperatura de
salida.

Estudiar la geometria de los depdsitos de los contenedores para mejorar el mode-
lado de los niveles de los mismos.

Por su naturaleza, los modelos que presentan cambio de fase muchas veces se ven
obligados a expresiones condicionales para manejar el hecho de que en situacién
de coexistencia de fases los grados de libertad del sistema se reducen en uno. Se
podria estudiar cémo aplicar la metodologia de modelado de estructura variable
a este tipo de modelos ya que podria mejorar el esfuerzo computacional de las
simulaciones.

Modelo de la planta de destilacion multiefecto

= Para reducir el error de la presién en las primeras celdas, habria que estudiar la

capacidad térmica de la estructura metélica de la planta y la condensacién del
vapor en las paredes de las celdas cuando se producen variaciones rdpidas en las
entradas.

Para reducir el error de la produccién de destilado y de la presion en las dltimas
celdas se puede estudiar el mecanismo de expulsién de los productos de la planta.
El estudio de las condiciones en las que funcionan las bombas de destilado y
salmuera ayudaria a esto.

Para mejorar la precisiéon de la temperatura del flujo de agua de alimentacién
térmica que sale de la primera celda se puede estudiar la caida de presién en el
interior del haz tubular del calentador. Esto mismo, también se podria estudiar en
el condensador.

Otra importante linea de investigacién relacionada con el tema de este trabajo es la

explotacion de los modelos. Los modelos que aqui se han presentado tienen una clara
finalidad, que es poder ser usados para el disefio, prueba y validacién de sistemas de
control avanzado. Los nuevos sistemas de control pueden mejorar la operacion de las
plantas. Pero ademds, podran ser usados para estudiar la respuesta de la planta frente a
nuevos escenarios. Algunas propuestas concretas se plantean a continuacién:

Modelo de la planta de generacion de hidrogeno

= Gracias al modelo, se han podido desarrollar distintos sistemas de control con

muy buenos resultados que han permitido hacer un rechazo de perturbaciones y
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unas transiciones de ciclos con més seguridad. Este control se basa en fijar y man-
tener dos temperaturas de operacion, una para cada ciclo. El efecto de este perfil
plano de temperaturas es una produccién de hidrégeno intermitente en forma de
picos. Una interesante linea de investigacion seria estudiar la posibilidad de una
produccidn continua de hidrégeno mediante el control de perfiles de temperaturas
dependientes del tiempo.

Modelo de la bomba de calor de doble efecto

= En este caso, el control automdtico de las bombas que impulsan el bromuro de
litio es fundamental para asegurar la estabilidad, y debe ser el primer reto. Hasta
ahora, este control consiste en el ajuste manual de las vdlvulas de estrangulamien-
to proximas a las bombas y requiere la atencidn constante de un operador.

= No solo la estabilidad de la DEAHP depende del control de las bombas internas
que impulsan el agua y la disolucién de bromuro de litio, las vdlvulas reguladoras
también ejercen una gran influencia en la estabilidad. Ya se demostré que un con-
trol de la vdlvula EV5)5 influye directamente en la estabilidad y eficiencia de la
bomba. Su apertura, permite reducir la presion de G2, y por tanto, controlar que
la concentracién de la disolucién no llegue a la zona de cristalizacién. El segundo
reto es, una vez asegurados los niveles de los dep6sitos con el control de las bom-
bas internas, garantizar que la DEAHP trabaje en zona segura de concentraciones
en todo momento.

» Una vez conseguidos los requisitos de estabilidad y seguridad, se puede investigar
cémo mejorar el rendimiento de la bomba de calor. Un trabajo interesante con-
sistirfa en estudiar la apertura de la valvula LVOI. Actualmente, esta vélvula tiene
un control todo o nada. Si se consiguiera una correcta regulacién de la misma, se-
guramente se reduciria el efecto flash en EO con la entrada masiva de condensado
de C1. La consecuencia directa es que se mejoraria la eficiencia de la bomba al
poder obtener mayor caudal de destilado procedente de la MED.

= Un estudio interesante consistiria en calcular la cantidad 6ptima de agua en el
interior de la DEAHP (y por tanto de concentracién del bromuro de litio). De-
masiada agua produce el desbordamiento en operacién del depésito de EO, pro-
blema que habitualmente se soluciona evacuando el agua por la valvula TVIS8.
Poca agua produce el vaciamiento del depdsito de EQ. Una concentracién inicial
alta de absorbente también es perjudicial para la bomba ya que existe riesgo de
cristalizacién.

= Ya que la bomba de calor puede operarse a carga parcial, se pueden estudiar es-
trategias de control para poder obtener de ella un flujo de calor bajo demanda. Se
ha observado en operacién, que cuando se acopla directamente DEAHP y MED
y la vdlvula TV16 estd abierta al 100 % se provee mds potencia térmica de la que
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es capaz de consumir la planta MED en condiciones de seguridad. El estrangula-
miento de esta valvula puede controlar el flujo. Sin embargo, este control es un
reto dada la gran inercia térmica de la bomba.

Con el modelo, se puede estudiar cudl es el impacto de posibles modificaciones
de la instalacién sin que estas tengan que llevarse a cabo en la realidad. Una de
ellas seria probar como influiria en la eficiencia de la bomba la instalacion de un
intercambiador de calor en la linea de agua que permite la entrada de condensado
en el depdsito de C1 procedente del condensador de G1. Este intercambiador
podria reducir o eliminar la evaporacién flash que penaliza la desorcién en G1.

También en simulacidn, se puede estudiar la influencia de la configuracién de flu-
jos de la DEAHP en el rendimiento. Se podria probar la configuracién en paralelo
y estudiar posibles estrategias de control para asegurar la estabilidad. Otro traba-
jo interesante serfa el del estudio de distintos tipos de bomba de absorcién (un
efecto, triple efecto,...) en el proceso.

Modelo de la planta de destilacion multiefecto

= Existen pocos elementos en la planta MED que necesiten ser controlados para

mejorar su operacién. Uno de ellos es el caudal de refrigeracion del condensador.
El consumo eléctrico de la bomba aumenta en la medida en la que lo hace el
flujo impulsado. Y el caudal de destilado aumenta cuanto mayor sea este caudal
para una determinada temperatura. Se podria estudiar la relacién entre consumo
eléctrico y produccién de destilado y optimizar esta relacion.

Se puede extrapolar este estudio de consumo y produccién a toda la planta. La
gran caida de presion del caudal de agua caliente en el calentador supone un im-
portante consumo eléctrico para la bomba que lo impulsa. Se podria hacer un
control que regulase ambos caudales, el del calentador y el del condensador, ma-
ximizando la produccién de destilado, minimizando el consumo térmico del ca-
lentador y minimizando el consumo eléctrico en funcién de las temperaturas de
ambos caudales.

Al haber desarrollado un modelo de la DEAHP, es posible conectar ambos mo-
delos y estudiar cudles son las condiciones mas favorables para minimizar la re-
lacién entre el consumo de gas en la caldera y la produccién de destilado.

La modularidad del modelo permite realizar estudios con distintas configuracio-
nes. Un estudio interesante seria ver la respuesta de la planta frente a distintas
conexiones entre celdas o distinto ndmero de ellas.

Otros trabajos de investigacién que merecen la pena ser considerados son:

= Dada la fuerte influencia que tienen las propiedades termodindmicas en los proce-

sos de transferencia de masa y energia, y sabiendo que la corrosion es inevitable
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en el interior de las DEAHP; un trabajo interesante es estudiar cémo las particulas
de 6xido influyen en las propiedades del bromuro de litio, con el fin de entender
su efecto en el rendimiento de una bomba de calor.

= Un modelo detallado de la caldera de gas permitiria entender mejor el acopla-
miento con la bomba y probablemente se podrian implementar controles automa-
ticos para mejorar el rendimiento conjunto.






Apéndice A

Propiedades termodinamicas para
modelado dinamico

A.1. Introduccion

El modo en el que se calculan las propiedades termodindmicas de los fluidos en
el modelado de procesos dindmicos puede ser critico. Este es responsable en gran me-
dida del error y del tiempo de computacién de las soluciones (Kunick et al., 2008), y
ademds, es el origen de numerosos problemas intrinsecos al modelado dindmico, e.g.
chattering (Bonilla et al., 2012a). Por ello, el esquema computacional de las propie-
dades termodindmicas debe reunir las siguientes cualidades: tener suficiente precision,
una alta velocidad de célculo, ser consistentes numéricamente y continuas en todo su
rango de validez (Wang et al., 2012). Otro aspecto muy importante en el cédlculo de
propiedades termodindmicas de fluidos son las variables independientes usadas en la
formulacién. Estas condicionan fuertemente la implementacion de los modelos hasta el
punto de restringir las variables de estado.

Por su facilidad para ser medidas, presién y temperatura son las variables inde-
pendientes habituales en la formulacidn, a la que se le afiade la fraccién mésica o la
concentraciéon cuando el fluido es multicompuesto. Sin embargo, como se explicé en la
§3.6 estas tres variables no son adecuadas para representar sistemas de fluidos en cu-
yo rango de operacion se produzcan cambios de fase. Una de ellas debe sustituirse por
una variable que presente una discontinuidad natural en el cambio de fase, i.e. entropia
especifica, volumen especifico, entalpia especifica, densidad... La sustitucién habitual,
que coincide con la tomada en este libro, es temperatura por entalpia especifica. Esta
eleccion se debe principalmente por la facilidad de expresar el balance energético del
sistema con esta variable (cf. §3.4.3.1). Por tanto, la formulacién de propiedades termo-
dindmicas para este trabajo debe permitir que las variables independientes sean presion,
entalpia especifica y fraccién mésica.

A continuacidn se va a presentar la formulacién de las propiedades termodindmicas
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de los fluidos empleados en los capitulos 5 y 6, i.e. agua pura, agua de mar y bromuro
de litio en disolucién.

A.2. Propiedades termodinamicas del agua

Debido a su importancia como fluido de trabajo en ciclos térmicos de potencia y en
otras aplicaciones industriales, el agua, es uno de los elementos en los que mas se ha
avanzado para adaptar la formulacién de sus propiedades termodindmicas a la mecanica
de fluidos computacional. La IAPWS (International Association for the Properties of
Water and Steam)' que es el organismo internacional sin &nimo de lucro referencia para
las investigaciones de propiedades termodindmicas del vapor, del agua liquida y algunas
disoluciones acuosas recomienda dos formulaciones:

= El estdandar IAPWS-95: “The IAPWS Formulation 1995 for the Thermodynamic
Properties of Ordinary Water Substance for General and Scientific Use”. (Wagner
y Pruss, 2002)

» El estandar TAPWS-IF97: “The IAPWS Industrial Formulation 1997 for the Ther-
modynamic Properties of Water and Steam”. (IAPWS, 1997)

La primera, la més precisa hasta la fecha, es la recomendada para la mayoria de
los usos, especialmente en aplicaciones cientificas. Su implementacion es mediante una
tinica ecuacién por propiedad para todo el rango de temperaturas y presiones’. La se-
gunda es la recomendada para el cdlculo computacional, ya que estd optimizada para
reducir el esfuerzo computacional. Con ella, se reduce entre 100-200 veces el tiempo de
célculo respecto a la IAPWS-95 (Wang et al., 2012). Las diferencias entre los valores de
las variables calculadas son muy pequefias en la mayoria de los casos. Sélo su precisién
es notablemente inferior en las proximidades del punto critico y en la regién metaestable
del agua liquida sobrecalentada. Su formulacién se divide en 5 regiones separadas, con
una ecuacién por propiedad’, y en las que se han observado pequefias discontinuidades
en los limites. En la Fig. A.1 se pueden observar esta divisién en regiones para todo el
rango de validez:

= Region 1: Agua liquida subenfriada.
= Region 2: Vapor sobrecalentado.
= Region 3: Agua saturada y flujo bifésico.

= Regién 4: Ebullicién y condensacion.

! Asociacién Internacional de Propiedades del Agua y el Vapor.

2 A excepcién de las propiedades que presentan discontinuidad en el cambio de fase, que entonces se
formulan con dos ecuaciones.

3 Alguna regién es ampliada con una ecuacién suplementaria completamente consistente con la ecua-
cién bésica.
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Figura A.1: Regiones y ecuaciones de IAPWS-IF97(IAPWS, 1997)

= Region 5: Vapor sobrecalentado.

Para que estos dos estandares puedan usarse con otras variables independientes sin
recurrir a la iteracidn, se provee de una serie de funciones inversas consistentes con las
ecuaciones bésicas. Dado que las ecuaciones basicas son excesivamente complicadas
para poder invertirse analiticamente, las funciones inversas son correlaciones de datos
virtualmente generados con las ecuaciones bdsicas. La consistencia de las propiedades
se asegura imponiendo unos requisitos de precision extrema para estas funciones, que
como consecuencia hace que los polinomios que forman estas funciones sean de mayor
orden o que sea necesario dividir el rango en subregiones*. El error maximo en todo el
rango para las funciones inversas 7'(p,h) en las regiones 1y 2 de IAPWS-IF97 es de
|AT nax|1 = 23,6 mK, |ATax|20 = 9,6 mK, |ATux|2p = 9,3 mK y [ATpax|2c = 23,7 mK
siendo 25 mK Ia tolerancia mdxima impuesta a las funciones.

Algunos autores han conseguido reducir el tiempo computacional empleado en el
célculo respecto al estindar IAPWS-IF97. Este es el caso de Miyagawa y Hill (2001)
que con un método tabular de expansion de series de Taylor en su version de p — h
mejor6 la eficiencia computacional, Kunick et al. (2008) que obtuvieron prometedores
resultados con un método de interpolacién de splines o Wang et al. (2012, 2013) que
basdndose en un esquema de interpolacion por splines bicuadréticos de doble red sobre
las superficies p — T y p — h han obtenido los mejores ratios de esfuerzo computacional
hasta la fecha.

4La regi6n 2 se divide en tres subregiones.
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A.3. Propiedades termodinamicas del agua de mar

A pesar de ser la sustancia liquida mds abundante en nuestro entorno, el conoci-
miento que se posee de las propiedades termodindmicas del agua de mar es ain muy
limitado en comparacidn con el que se tiene del agua pura. En una primera aproximacion
sus propiedades fisicas son similares a las del agua pura, pero las pequefas diferencias
en densidad, calor especifico y punto de ebullicién afectan significativamente a proce-
sos como la destilacién. Al ser una combinacién de agua pura y sales disueltas, para
su descripcion ha de incluirse una nueva variable independiente mas, la salinidad, que
puede representarse en unidades de fraccién mésica.

El procedimiento actual para el cdlculo de las propiedades termodindmicas del agua
de mar limita el rango de aplicabilidad en el modelado dindmico. Se estdn haciendo
importantes esfuerzos para que esto cambie, como los de la IAPWS cuyo subcomité de
agua de mar ha publicado recientemente dos formulaciones: una orientada al uso cienti-
fico (IAPWS, 2008) y otra al uso industrial IAPWS, 2013). Los principales problemas
de estas formulaciones es que los rangos de validez no son lo suficientemente extensos,
la manipulacién matemadtica de sus ecuaciones es engorrosa comparada con otras con
mayor precision, no proporciona ecuaciones para las propiedades de transporte ni sus
ecuaciones estin estructuradas para proporcionar propiedades multifase como la tensién
superficial.

Sharqawy et al. (2010) revisé las principales propiedades termodindmicas del agua
de mar en el rango habitual de temperatura y salinidad de los procesos de desalinizacién
por 6smosis inversa y térmica. En este estudio se presentaron correlaciones en forma de
ecuaciones de regresion en funcién de temperatura y salinidad para la densidad, calor
especifico, conductividad térmica, viscosidad dindmica, tension superficial, presién de
vapor, elevacion del punto de ebullicidn, calor latente de evaporacion, entalpia especi-
fica, entropia especifica y coeficiente osmético. Se compararon con otras correlaciones
y se realizaron recomendaciones para cada una de la propiedades. Respecto a la for-
mulacién propuesta por la IAPWS, esta tiene la ventaja de ser mas precisa en el rango
de aplicabilidad y la desventaja de ser menos consistente al no proceder de una tni-
ca ecuacién fundamental sino de una regresion para cada una de las propiedades. Esta
formulacién solo proporciona la funcién inversa de la temperatura de saturacion Ty, (p).

Para este trabajo, se ha empleado la formulacién de las propiedades propuesta por
Shargawy et al. (2010). El principal motivo para esta eleccion se fundamenta en la ne-
cesidad de una formulacidn cuyas variables independientes sean presion, entalpia espe-
cifica y fraccién masica, ya que las ecuaciones que en ella se proponen son polinomios
de menor grado y su manejo matemdtico es mds sencillo. Mediante una inversién de
la funcién de la entalpia especifica para obtener T (h,w), es posible calcular cualquier
propiedad termodindmica con las variables de estado mediante un procedimiento de dos
pasos. En este caso, dicha inversién se realiza mediante la manipulacién matematica de
la ecuacidn de la entalpia especifica.

La entalpia especifica del agua de mar propuesta se calcula a partir de la siguiente
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expresion:

h :hwater - W(bl + b2W + b3W2 + b4W3 + bST + b6T2
+ 7T + bgwT + bow*T + byowT?),

donde la entalpia especifica del agua pura es calculada como:

hyater = a1 +axT + a3T2 + a4T3.

Los coeficientes de estos polinomios se muestran en la Tab. A.1.

(A.1)

(A.2)

Si se reordenan las Eq. A.1 y A.2 es posible expresar la ecuacién en forma de ecua-

cion cubica respecto a la temperatura:

0= C3T3 —i—Csz—l-ClT—i-Co,

donde,

co =ay — b]W — b2W2 — b3W3 — [?4W4 — h,

c1 =a) —bsw— b8w2 — bgw37
2 =a3 — bew — bigw?,

C3 =d4 — b7W.

(A.3)

Tabla A.1: Coeficientes de la entalpia especifica para el agua de mar (Sharqawy et al.,

2010)

i a; b;
1 1,41355-10> —2,34825-10*
2 4,20207-10°  3,15183-10°
3 —=535-1071 2,80269 - 10°
4 4-1073  —1,44606-107
5 7,82607 - 103
6 —4,41733-10"
7 2,13940- 107!
8 —1,99108 - 10*
9 2,77846-10%

10 9,72801 - 10!




230 APENDICE A. Propiedades termodindmicas para modelado dindmico

18

x10

Discriminant
Error [K]

w [kg/kg]
w [kg/kg]

(a) Discriminante (b) Error de la inversion

Figura A.2: Andlisis de la funcién inversa T(h,w) para el agua de mar

La ecuacién ctibica es analiticamente resoluble’. Dado que los coeficientes son ni-
meros reales, esta ecuacion tiene al menos una solucién real. Dependiendo del valor del
discriminante es posible identificar la naturaleza de las otras soluciones’. La Fig. A.2a
muestra una asintota en el discriminante para w = 0,01869, donde la ecuacién se con-
vierte en una ecuacion cuadratica. Por tanto, la funcion inversa debe ser dividida en
tres regiones en funcién de su salinidad para asegurar su continuidad, estas son: menor,
igual o mayor que dicho valor de fraccién mésica. En la préctica, se observan pequefias
discontinuidades en el entorno de la asintota del discriminante que son menores que
la tolerancia numérica de las simulaciones. La representacion del error en la superficie
T (h,w) muestra estas discrepancias (v. Fig. A.2b). La derivada parcial de la tempera-
tura respecto a la entalpia es también continua, pero la derivada parcial respecto a la
fraccién mdsica vuelve a presentar discontinuidades debido a la asintota. Una posible
solucién para evitar esta discontinuidad es calcular la derivada como un producto de
otras derivadas parciales que si son continuas aplicando la regla de la cadena.

A.4. Propiedades termodinamicas del bromuro de litio

La disolucién de bromuro de litio en agua es uno de los fluidos mas usados en la
industria de la refrigeracién desde los afios 50. Sus propiedades termodindmicas deter-
minan de una forma critica el rendimiento de los ciclos de absorcién (Sun et al., 2012).
Sin embargo, el conocimiento que se tiene de ellas es muy limitado en comparacién con
otras sustancias. El creciente interés por ciclos de absorcién mds complejos, y con los
que se espera obtener mejores rendimientos, ha suscitado un repunte en publicaciones

SEl método de Cardano proporciona las raices de la ecuacion, ya sean reales o imaginarias.

SE] discriminante se define como A = 18¢3¢p¢1co — 4c%c0 + c%c% — 403c? — 27c%c%. Si es positivo, la
solucidn tiene una raiz real y dos complejas conjugadas. Si es negativo, la solucidn tiene tres raices reales
distintas. Si es 0, la solucion tiene raices multiples y todas son reales ya sea una raiz triple o una doble y
otra simple.
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Tabla A.2: Comparacién de propiedades termodindmicas del bromuro de litio

Referencia  Propiedades Rango T[°C] Rangow[%] Eq.”

McNeely (1979)  psar,cp,h 16-165 45-70 No
Kashiwagi (1985) D - 3-17 M° No
Andberg (1986) D - 7-17M No
Patterson y Perez-Blanco (1988)  psar, Tyar, P, N, Cp,h, 0,k 0-180 0-70 No
Leeetal. (1990) p,n 25-200 45-65 No
DiGuilio et al. (1990) &k 20-190 45-65 No
Yaoetal. (1991) o 20-90 10-60 No
Jeteretal. (1992)  ¢p,h 20-200 45-65 No
Lenard et al. (1992)  psus 20-190 30-65 No
DiGuilio y Teja (1992) & 0-200 30-65 No
Feuerecker et al. (1994) Ty, cp,h,s 0-190 40-70 No
Wimby y Berntsson (1994) p,n 20-70 0-61 No
Kimetal. (1994) o - - No
Ishida y Mori (1996) o© - - No
Chua et al. (2000)  pgar,p,cp,h,s 0-190 0-75 No
Kaita (2001)  psar,cp,h,s 40-210 40-65 No
Yuan y Herold (2001) o - - No
Park et al. (2001) o© - - No
Kulankara y Herold (2002) o - - No

Yuan y Herold (2005)  psar, P, cp,h,s 5-250 0-75 Si

Kim y Infante Ferreira (2006)  psar, p,Cp,h,s 0-210 0-70 Si
Pétek y Klomfar (2006a)  psar,p,cp,h,s 0-226,85 0-75 No
Junetal. (2010) o© - - No

“Ecuacion fundamental.
bConcentracién expresada en unidades de molaridad.

de correlaciones de propiedades que tratan de ampliar los rangos de validez y precision.

En la Tab. A.2 se muestra una revisién de los dltimos avances en las propiedades
termodindmicas del bromuro de litio en disolucién desde las correlaciones clédsicas de
McNeely (1979). En ella se repasan las propiedades termodindmicas necesarias para
este trabajo, esto es: presion de vapor py,, temperatura de saturacién Tg,, densidad p
(o su andloga: volumen especifico), viscosidad 7, calor especifico isobdrico ¢, ental-
pia especifica &, entropia especifica s, tension superficial ¢, conductividad térmica k y
difusividad D. Todas las ecuaciones revisadas usan como variables independientes tem-
peratura y fraccién madsica (o alguna otra medida de concentracién), a excepcion de la
temperatura de saturacidn cuyas variables independientes son presién y concentracion.
En la tabla, también se analizan los rangos de aplicabilidad en temperaturas y concen-
traciones’. En la tltima columna se examina si las ecuaciones derivan de una ecuacién
fundamental, e.g. funcién de Gibbs, o se trata de regresiones separadas para cada una
de ellas.

Al ser una medida directa, numerosas publicaciones proponen correlaciones de pre-
sién de vapor. Estas, han ido ampliando los rangos de aplicabilidad hasta la actualidad.
Sin embargo, pocas de ellas ofrecen la funcién inversa, esto es, la temperatura de sa-

7El limite de concentracién a bajas temperaturas queda determinado por la curva de cristalizacién.
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turacién. Algo parecido ocurre con las otras dos medidas directas, densidad y calor
especifico. Sus rangos de aplicabilidad han ido aumentando con los afos. Con estas
tres medidas se pueden determinar los potenciales termodindmicos, aunque s6lo dos
publicaciones (Yuan y Herold, 2005; Kim y Infante Ferreira, 2006) unifican todas las
propiedades en una ecuacién fundamental, como es la funcién de Gibbs de la que deriva
el resto. De estas dos, la segunda ademas trata de darle un sentido fisico a las ecuaciones
ya que su formulacién parte de las propiedades de las sustancias puras y determina las
propiedades de mezcla. La formulacién de Patek y Klomfar (2006a) a pesar de no tener
la consistencia numérica de las otras dos, propone correlaciones con una gran precision
que ademads son consistentes con las propiedades del agua pura a base de extender la
formulacién IAPWS-95 con polinomios de hasta 30 términos (en el caso de la entalpia
especifica). Las investigaciones acerca de las propiedades de transporte son muy escasas
en comparacion con las otras y sus rangos mucho mds limitados. Respecto a la tensién
superficial, existen numerosos estudios que prueban la fuerte influencia que tienen los
aditivos sobre esta propiedad pero ninguno de ellos proporciona una ecuacion para su
célculo en un rango de temperaturas y concentraciones.

La necesidad de unas propiedades cuyas variables independientes sean presion, en-
talpia especifica y fraccién madsica, obligd a desarrollar una funcién inversa de la ental-
pia. Se probaron tres metodologias diferentes para la obtencién de esta: una interpola-
cién bilineal de una tabla de datos, una correlacién polinomial y una inversion analitica,
siendo esta tltima la opcion escogida en la implementacién del trabajo.

En la primera metodologia, se toma como referencia la formulacién propuesta por
Péatek y Klomfar (2006a) por ser la mds precisa y con mayor rango de aplicabilidad.
Con esta formulacién se cre6 una malla 50x50 para representar la superficie 7 (h,w).
Para que la malla fuese rectangular en entalpias y fracciones mésicas se recurrio a ite-
racion de la funcién A(7,w) y a una evaluacion del polinomio més alld de su rango.
Una vez construida la malla, los valores de la temperatura se obtienen a partir de una
interpolacién bilineal. El error mdximo que se obtuvo en esta inversion fue de 0,05 K.
Aunque era posible mejorar el error mediante interpolaciones con splines, el esfuer-
zo computacional que mostrd la interpolacion bilineal era excesivo para un modelado
dindmico.

La segunda metodologia consistié en una regresién de un polinomio a partir de
un vector de 1000 datos virtuales uniformemente distribuidos y generados a partir de
la funcién A(T,w) de la formulacién de Patek y Klomfar (2006a). El polinomio es una
extension de la funcidn inversa del agua a la que se le afiaden 30 términos (cuyo término
de mayor grado es de orden 6 en concentraciones y 4 en entalpias). Los coeficientes de
ajustaron haciendo uso de la Optimization Toolbox de Matlab con la funcién fininsearch.
Aunque se mejord notablemente el esfuerzo computacional, el error mdximo cometido
era del orden de 1 K, el cual no garantiza la consistencia numérica de la formulacién.

Asumiendo que el rango de temperaturas y concentraciones de los procesos termo-
dindmicos en el interior de la bomba de calor puede ser cubierto por la formulacién
propuesta por Kaita (2001), se tomé esta como referencia. Esta formulacién tiene la
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ventaja de que la ecuacién de la entalpia especifica es de segundo grado en temperatu-
ras, y por tanto, se puede invertir analiticamente:

1
h= (Ao +A1w)T + 2 (Bo + B w)T? + (Dy + D1w + Dyw?* + D3w?), (A.4)

donde £ se expresa en kJ-kg=!, T en °C, y w en%, y cuyos coeficientes son los que
muestra la Tab. A.3.

De una forma andloga, se puede invertir la ecuacién de la presién de vapor para
dicha formulacién. Esta, se calcula con un procedimiento de dos pasos. Primero se
calcula el punto de condensacién, 7; como:

2 3
;=YY Aij(w—40)T, (A.5)
i=0 j=0
donde las temperaturas se miden en °C y la fraccién mésica en %. Con la correlacién de
McNeely (1979) se puede calcular la presién de vapor:
ki n ky
(Ty+273,15)  (T;+273,15)%’

log(p) = ko + (A.6)
donde la presion se expresa en mbar. Los coeficientes de ambas ecuaciones se muestran
en la Tab. A.4.

La Eq. A.6 es invertible haciendo el cambio de variable T = 1/(7; 4 273,15),
ya que la ecuacién resultante es una ecuacion de segundo grado. En esta inversién se
obtiene la funcién Ty (p). Como la Eq. A.5 es un polinomio de segundo grado en tem-
peraturas también se puede invertir analiticamente obteniendo 7' (7, w). Esta dltima, es
la temperatura de cambio de fase que se empleard en el modelo de la bomba de calor.

Tabla A.3: Coeficientes de la entalpia especifica para el bromuro de litio (Kaita, 2001)

i A B; D;
0 3,462023  1,3499-1073 162,81
1 —2679895-107> —6,55-107% —6,0418
2 —4,5348-1073
3 1,2053-1073

Tabla A.4: Coeficientes de la presion de vapor para el bromuro de litio (Kaita, 2001)

] Aoj Alj Ayj k;

0  —9,133128-10°  9,439697-10"!  —7,324352-107> 7,05
1 —4,759724-10"" —2,882015-10°  —1,556533-1077 —1603,54
2 —5,638171-107%2 —1,345453-107° 1,992657-10~° —104095,5
3 1,108418-1073  5,852133-1077 —3,924205-10"%
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A.5. Modelica.Media

La libreria Modelica.Media (Casella et al., 2006), incluida en la MSL, proporciona
una interfaz estandarizada para modelos de medios fluidos y algunos modelos de me-
dios basados en ella. Un modelo de un medio define la formulacién empleada para las
variables termodindmicas intensivas usadas en los balances de masa y energia. Ademads,
opcionalmente se pueden afiadir otras propiedades como las de transporte, e.g. visco-
sidad dindmica, conductividad térmica, difusividad, etc., o de superficie, e.g. tension
superficial, empleadas en este trabajo. Los modelos de medios son clasificados como de
una o varias sustancias y de una o varias fases.

La libreria proporciona un marco adecuado para un célculo eficiente de las propie-
dades en modelos dindmicos de sistemas fluidos. La formulacién de las propiedades
queda encapsulada y mediante una interfaz del modelo del medio se pueden extraer las
variables necesarias para el cdlculo de la dindmica de los sistemas termodindmicos. Asi,
es posible desacoplar el cdlculo de las propiedades con las ecuaciones de los balances.
Las propiedades termodindmicas del agua de mar y del bromuro de litio en disolucién
fueron implementadas en Modelica heredando de esta interfaz. Como variables inde-
pendientes se impusieron p, iy w.

Ademds, en la libreria se facilitan cerca de 1250 modelos de medios que pueden
ser utilizados directamente. Entre ellos destaca el paquete Modelica.Media.Water, que
siguiendo la formulacién del estdndar IAPWS-IF97, hace posible el modelado de sis-
temas ya sea con agua liquida o vapor y situaciones de cambios de fase. Este medio
permite elegir entre tres pares de variables independientes: pT, ph'y pT. Este modelo
ha sido utilizado en los capitulos 5 y 6.



Apéndice B

Trabajos de instrumentacion de la
bomba de calor de doble efecto

B.1. Introduccion

En las bombas de calor con la tecnologia de absorcion, los flujos internos determi-
nan su estabilidad de una forma critica. Es por ello, por lo que el control de los mismos
se hace tan importante. Ademds, las propiedades termodindmicas del fluido absorbente
determinan el rendimiento del ciclo. Conocer el valor de los flujos internos y de sus
propiedades termodindmicas ayuda a comprender mejor los procesos que se dan en el
interior de la bomba.

La DEAHP instalada en la Plataforma Solar de Almeria est4 instrumentada con una
gran cantidad de sensores, tanto en su interior como en sus conexiones en el exterior
(Alarcéon-Padilla, 2007). En el trabajo de Roca et al. (2010) se advirtié de la necesidad
de la instalacién de caudalimetros para los flujos internos. Esto permitiria el desarrollo
de un modelo dindmico basado en ecuaciones de balances de masa y energia de sus
contenedores y el posterior diseflo de un sistema de control avanzado. En 2014, en el
marco del proyecto POWER (subproyecto “Estrategias de modelado y control para una
desaladora solar hibrida”) se instalaron dichos caudalimetros. Los trabajos realizados
para esta instrumentacién han formado parte del trabajo desarrollado en este libro.

B.2. Instalacion de la instrumentacion
La nueva instrumentacién adquirida fue:
= Tres caudalimetros mdsicos tipo Coriolis para las tres principales conexiones en-
tre A0, G2 y G1. Estos, ademds de medir flujo mésico, miden temperatura y den-
sidad con lo que se puede determinar el estado termodindmico del fluido que pasa

por ellos.

235
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10:0:15 " [ =n | P W g 11:36:03  solRes

(a) Antes de la instalacion (b) Después de la instalacion

Figura B.1: Sistema de supervision, control y adquisicién de datos

» Un caudalimetro de agua tipo vortex para la linea de rociado de agua en EQ.

» Una vélvula automética para regular el flujo que pasa por la linea de rociado de
agua en EQ.

El esquema escogido para su instalacién consistié en situar los tres caudalimetros
masicos a la entrada de los contenedores A0, G2 y G1 y tras su paso por los inter-
cambiadores HX1 y HX2. El caudalimetro de agua se situd tras la bomba P-03, y la
véalvula en la misma linea de agua tras la derivacién de la tuberia con la vélvula TVIS.
En la Fig. B.1 se muestra el sistema de supervision, control y adquisicion de datos antes
y después de la incorporacion de estos sensores. Como medida de prevencién y para
asegurar un espacio de tuberia recta por delante y por detrds de cada uno de los caudali-
metros, se decidi6 que estos se instalarian con un sistema de bypass por si comprometian
la circulacion.

Adicionalmente, para asegurar que el volumen de los nuevos tramos de tuberia que
se situaban en la parte inferior de la bomba no afectarian al nivel de los depdsitos,
se compro disolucién de bromuro de litio para rellenar esas tuberias. Se compraron
25 kg de disolucién de bromuro de litio al (60 %) y los aditivos necesarios para que las
propiedades de la disolucién del interior de la bomba no se viesen afectadas. La mezcla
final, que coincidia con la original de la DEAHP fue una disolucién de LiBr al 54 % con
750 mg/L de LiNOs3, 0.005 N de LiOH y 100 ppm de 2-etil 1-hexanol.

El procedimiento seguido para acometer dicha instalacién fue el siguiente. Por una
de las valvulas con mayor cota se introdujo aire en el interior de la bomba. Una vez que
las presiones exterior e interior se igualaron, se abri6 la vdlvula de menor cota a la que
se le habia conectado una goma hasta un depdsito situado bajo la bomba de calor (v.
Fig. B.2a). La diferencia de elevaciones hizo que todo el liquido, agua y disolucién de
bromuro de litio, cayese al depdsito. En este proceso se advirtié de la gran cantidad de
particulas de 6xido tenia la disolucién (v. Fig. B.2b), ya que originalmente la disolucién
es transparente. Se instalaron los bypass, los caudalimetros y la vdlvula (v. Fig. B.2d-
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(a) Preparacién del depdsito
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(c) Precipitado de las particulas (d) Instalacion de los caudalimetros
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(e) Vista general de los cuadalimetros (f) Valvula automatica

Figura B.2: Instalacién de los caudalimetros (I)

B.2f). Se hizo el vacio de la bomba conectando con una goma a una de las valvulas de
la DEAHP (v. Fig. B.3b) y el sistema de vacio de la planta MED. Se introdujo agua des-
tilada en el interior de la bomba mediante la succién de un depdsito situado en su parte
inferior aprovechando la diferencia de presiones entre el interior y el exterior. Con el
agua destilada se probaron los caudalimetros y la vdlvula, ademads de arrastrar todas las
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(b) Vaciado la DEAHP

(e) Vertido de la mezcla en el dep6sito (f) Posos de particulas de 6xido

Figura B.3: Instalacién de los caudalimetros (II)

particulas de 6xido que atin quedasen adherida a las tuberias. Se detectaron problemas
en el sistema de apertura de la valvula, motivo por el cual tuvo que desinstalarse. Se ex-
trajo el agua y se volvio a hacer el vaciado de la bomba. Se preparé la mezcla del nuevo
volumen de disolucién (v. Fig. B.3d) y se mezcl6 con el del depésito (v. Fig. B.3e). Fi-
nalmente se volvié a introducir la disolucién de bromuro de litio en el interior mediante
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el sistema de succidn, procurando no reintroducir las particulas de 6xido al sistema (v.
Fig. B.3f).

Durante el periodo que dur6 este proceso (aproximadamente cinco meses), se ob-
servé que la disolucién pasé de ser marrén por la gran concentracién de particulas de
6xido en suspension (v. Fig. B.2b), a transparente por el precipitado de las particulas
(v. Fig. B.2¢), a finalmente azul posiblemente por la accién de la corrosién del depésito
donde se encontraba almacenado (v. Fig. B.3c).

B.3. Consideraciones sobre los datos experimentales

A priori, los tres caudalimetros masicos permiten determinar el estado de los flujos
de la disolucién de bromuro de litio entre A0-G2, G2-G1 y G1-A0, ya que proporcio-
nan medidas de flujos masico (FG2i, FG1i y FAO1), temperaturas (TG2i, TG1i y TAO1)
y densidades (DG2i, DG1i y DAOi). Sin embargo, el andlisis de la medidas de la cam-
pafia experimental revela que dichas medidas estdn comprometidas. Si analizamos las
concentraciones, una medida indirecta funcién de temperatura y densidad, se puede ob-
servar que éstas no se comportan como cabria esperar. En la Fig. B.4 se puede observar
que la disolucién de bromuro de litio estd menos concentrada a la entrada de AQ que a
la entrada de G1. Esto significaria que en G1 se estd absorbiendo vapor de agua, cosa
que resulta imposible ya que se observa condensacion tanto en C1 como en el interior
de los tubos de G1. Este error no es explicable desde el punto de vista de la propagacién
de la incertidumbre en medidas indirectas. Esta incertidumbre se calcula como:

ow ow

donde AT = £0,5+0,0057 K (la T medida en °C) y Ap = £10 kg/m>. En la Fig. B.4
también se han afiadido estas incertidumbres, cuyo valor ronda los 5-1073. Se puede
observar que aunque existen puntos donde hay un pequefio solapamiento de incertidum-
bres, este no es lo suficiente como para dar por védlidas las medidas. Las temperaturas
medidas si se encuentran dentro de los margenes esperados para ellas. Algo, que no pue-
de asegurarse con los valores de los flujos masicos medidos, ya que estos, no pueden
estimarse de una forma directa.

Lo mas probable es que la causa que corrompe la medida esté en la propia disolu-
cién. Los caudalimetros han sido intercambiados obteniendo valores similares en ambas
posiciones y han sido probados con agua destilada obteniendo medidas dentro del ran-
go esperado. Cuando se extrajo la disolucién de bromuro de litio, se observé la gran
cantidad de particulas de 6xido en suspensién que habia. Aunque se traté de eliminar
mediante decantacidn, inevitablemente parte de este 6xido volvié a introducirse. Los
caudalimetros instalados son de tipo coriolis, y aunque por lo general aceptan bastante
bien las particulas en suspension en el liquido, una gran acumulacion de ellas puede
interferir en las medidas.
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Figura B.4: Fracciones mdasicas medidas el 26-05-2014

Otros sensores cuyas medidas no son las esperadas son los termopares Tcwl y
Tcw2. Mientras que los termopares que capturan la temperatura del agua de refrige-
racién a la entrada y a la salida de la bomba, Tcwi y Tcwo, obtienen directamente su
medida en el liquido los otros lo hacen con un termopozo metélico. Este, protege el ter-
mopar y evita fugas en la tuberia pero apantalla su medida. La diferencia de respuesta
entre los primeros y los segundos frente a un escalén de temperaturas es de aproxi-
madamente 10 min en tiempo y de 0.5 °C en su valor estacionario. Esto hace inviable
capturar la respuesta dindmica del absorbedor, y dificil la respuesta estacionaria ya que
0.5 °C suponen aproximadamente un 25 % del valor del escalén de temperaturas entre
la entrada y la salida del absorbedor en condiciones nominales.
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1 feel like an old railroad man,

getting on board at the end of an age.

The station’s empty and the whistle blows.
Things are faster now

and this train is just too slow,

and i know i can walk along the tracks.

It may take a little longer but i’ll know
how to find my way back."

Eels
(Letra de Mark Oliver Everett)

Itrad.: Me siento como el viejo hombre del ferrocarril, subiendo a bordo del final de una era. La estacién
estd vacia y el silbato sopla. Las cosas son mds rdpidas ahora y este tren es un poco lento, y sé que puedo
andar sobre las vias. Puede que me lleve un poco mds de tiempo pero sabré como encontrar mi camino de
vuelta.
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