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Resumen

En la industria quimica, la cristalizacion es un proceso cominmente empleado para la
produccion de solidos a partir de soluciones liquidas. Esta operacion se basa en la nucleacion y
el crecimiento de particulas sélidas, dando como resultado la formacion de cristales. La indus-
tria farmacéutica, alimenticia o quimica son solo algunas dentro de la gran variedad que existe
que emplean la cristalizacion en alguno de sus procesos.

A lo largo del presente estudio se realiza el modelo y simulacion de un cristalizador de
sulfato de potasio continuo de mezcla perfecta, sobre el que se han llevado a cabo una serie de
actividades con el fin de validar y estudiar el modelo propuesto, asi como analizar su compor-
tamiento frente a la variacion de distintos pardmetros y explorar posibles lineas de futuro.

El Sulfato de Potasio es un compuesto quimico ampliamente utilizado en la industria
agricola y en la produccion de fertilizantes, y es en el caso de estudio, el compuesto elegido
para cristalizar.

El modelo propuesto se examinara frente modelos bibliograficos ya publicados previa-
mente. Para garantizar la precision y fiabilidad del modelo desarrollado, realizar la validacion
es fundamental. Esta se lleva a cabo empleando el software Aspen Custom Modeler, que ofrece
herramientas avanzadas para la simulacién y optimizacién de procesos quimicos, lo cual ha
permitido plantear modelo realizado, y obtener unos resultados rigurosos.

Para llevar a cabo la resolucién de los balances de poblacién, se emplea el método de
volumenes finitos. Este método discretiza el dominio del problema en celdas o volumenes fini-
tos, y resuelve los distintos balances de masa o energia en cada una de estas celdas. En relacién
a esto y en busqueda de la mayor proximidad posible entre el modelo realizado y el original se
probaron varios esquemas de discretizacién como el método de diferencias regresivas aguas
arriba (upwind), el de diferencias centradas, esquemas combinados o incluso esquemas de alta
resolucién como el de Sweby.

Durante la simulacién y analisis, se detect6 un error en el modelo bibliogréfico propor-
cionado por Aspen Custom Modeler, el cual fue empleado como base para todos los andlisis.
Dicho error fue solventado, permitiendo que se compare de manera mas efectiva con los casos
elaborados, obteniendo de este modo unos resultados practicamente equivalentes a los del mo-
delo corregido.

Ademas, para llevar a cabo una evaluacién equilibrada entre los resultados obtenidos y el
coste computacional empleado para ello, se han medido los tiempos de ejecucion de cada caso,
asi como estudiado la resolucion del mallado, es decir la cantidad 6ptima de nodos y celdas
necesarios, todo ello con el objetivo de evaluar estos parametros junto con la calidad de los
resultados obtenidos.

Asi mismo se ha realizado un exhaustivo analisis de los resultados tras la validacion del
modelo. Esto se ha llevado a cabo empleando diferentes graficas y representaciones. Se han
evaluado variables como la concentracion y la densidad del magma en el tiempo, asi como
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Resumen

analizado graficas tridimensionales que representan la densidad poblacional, el tiempo y el ta-
mafio del cristal. Todo ello ademas de estudiar la distribucion de tamafios de particulas genera-
das durante el proceso de cristalizacion, y el nimero de cristales obtenidos para cada tamafio.

En relacion a esta Ultima linea de estudio, proyectando la simulacién a un caso real, se
busca un mayor nimero de cristales de tamafio superior para facilitar la distribucion de este
fertilizante en el terreno agricola. Esto se lleva a cabo por medio de la modificacion de parame-
tros como el caudal de entrada o la temperatura.

Para comprender el comportamiento de las variables representadas en los gréaficos, se han
realizado modificaciones en algunos parametros clave, como por ejemplo la temperatura o la
concentracion de entrada. El analisis de estos casos presenta un gran interés para el estudio ya
que al aumentar la temperatura la velocidad de formacidn de cristales y la calidad de los mismos
puede verse afectada. Del mismo modo, incrementar la concentracion de entrada puede afectar
la cinética de crecimiento de los cristales y saturacion del sistema.

Los hallazgos y recomendaciones de este estudio contribuirdn a una comprension mas
profunda de la cristalizacion del sulfato de potasio, asi como de una herramienta de modelado
solida que se puede aplicar en la industria quimica para mejorar la eficiencia de la produccion
y la calidad del producto.
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INTRODUCCION

1. INTRODUCCION

Uno de los fendmenos mas presentes en la naturaleza es la cristalizacion. Esta operacion
unitaria es una de las més antiguas, y ha ido adquiriendo cada vez un papel mas importante en
la industria desde el surgimiento de la quimica y la fisica moderna [1].

Hoy en dia, la cristalizacion sigue siendo motivo de estudio y, debido al incesante descu-
brimiento de nuevas técnicas, es ademas un campo en constante evolucion y desarrollo, permi-
tiendo mejorar la aplicacion de este proceso en sectores como el farmacéutico, quimico o ali-
mentario.

Esta operacion basa en la formacion de cristales en el seno de una disolucién por medio
de un proceso que comienza con la sobresaturacion de esta, seguido de la formacion de cristales
0 nucleacion, y que finaliza con el crecimiento de dichos cristales [2].

En este estudio se tratara la cristalizacidn en continuo del sulfato de potasio en un crista-
lizador de suspension mixta y eliminacién de producto mixto, también conocido como tanque
agitado ideal o MSMPR por sus siglas en inglés mixed suspension, mixed product removal [3].
Este modelo de cristalizador presenta la base de la cual surgen otros como el discontinuo. En
este caso, la operacion consiste en la introduccion de una disolucion acuosa del sulfato de po-
tasio en el tanque de cristalizacion junto a un flujo continuo de agua que permite mantener una
concentracion adecuada y una temperatura controlada. Ademas, tal y como indica su nombre,
habra una eliminacidn de los cristales formados de sulfato de potasio a medida que los cristales
crecen. Este producto cristalizado es empleado como fertilizante en terrenos agricolas.

Este es uno de los muchos tipos de cristalizadores presentes en la industria, caracterizado
por una mayor flexibilidad de operacion y menor coste de equipo en comparacion con cristali-
zadores que operan en discontinuo[4].

Con el fin de comprender, analizar y modelar el proceso de cristalizacion continua, se
empleara el software Aspen Custom Modeler para el modelado y la simulacion del cristalizador
mencionado.

Aspen Plus es una herramienta reconocida por su capacidad para simular procesos qui-
micos complejos, lo que lo convierte en una eleccion ideal para el estudio que se plantea. A
través de la implementacion de ecuaciones de balance de masa y poblacién, asi como la correcta
discretizacién del modelo, se buscara obtener una representacion lo mas cercana a la realidad
del proceso de cristalizacion de sulfato de potasio.

1.1 Aspen Custom Modeler
Aspen Custom Modeler (ACM) es un software computacional de simulacion y modelado
de procesos industriales que permite a los usuarios crear modelos personalizados para analizar
y optimizar el desempefio de procesos quimicos, petroquimicos, farmacéuticos y otros procesos
relacionados.
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Este software, mas conocido con su abreviatura ACM, es una de las maltiples herramien-
tas que ofrece la empresa Aspen Technology. Este software sera de gran utilidad para el mode-
lado y simulacion, permitiendo a los usuarios crear modelos personalizados contando con una
de las mayores bases de datos del mercado.

ACM es utilizado por ingenieros y cientificos de la industria para realizar el disefio y
optimizacion de procesos, la identificacion y resolucion de problemas, y la validacion de nuevos
modelos o tecnologias.

En el caso se que plantea, se emplea este software para realizar una validacion del modelo
de un cristalizador de sulfato de potasio que se desarrollard mas adelante en el documento.

8 Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)



OBJETIVOS

2. OBJETIVOS

El principal objetivo de este Trabajo de Fin de Grado sera desarrollar el modelado de un
cristalizador de Sulfato de Potasio que se ajuste adecuadamente a las caracteristicas de estos.
Ademas, para llevar esto acabo se empleara el software Aspen Custom Modeler, donde se podra
definir como objetivo la conveniente formacion en el programa.

Para llevar a cabo lo mencionado anteriormente, se emplea la discretizacion por volime-
nes finitos, un método de resolucion de ecuaciones diferenciales cuyo aprendizaje se podra
sumar a los objetivos anteriores.

Validar el modelo de cristalizador mediante la comparacion con modelos bibliogréficos
y datos experimentales sera otra de las metas de este trabajo que tendra gran relevancia dado
que asegurara la confiabilidad y utilidad del modelo.

Finalmente, analizar los resultados del modelo de cristalizador y realizar comparaciones
con los modelos bibliograficos utilizados en la validacion sera crucial ya que proporcionara una
comprension méas profunda del proceso de cristalizacion y la calidad del producto final.

Todo ello se debera llevar a cabo sin dejar de lado un enfoque de responsabilidad social,
legal, ética y sostenible.

Por altimo, cabe hacer una breve mencion al método SMART (Specific, Mesurable, At-
tainable, Relevant y Timely), una herramienta que se emplea en la formulacién de objetivos
para asegurar que estos son especificos, medibles, alcanzables y relevantes ademas de que sean
claros y realistas. Es por ello que, analizando los objetivos descritos anteriormente, todos cum-
plen con los criterios del método SMART, ya que son especificos en cuanto a los conocimientos
a adquirir, medibles en términos de resultados tangibles, alcanzables con los recursos disponi-
bles, relevantes para el proyecto y con un marco temporal correctamente definido.
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3. FUNDAMENTO TEORICO

La cristalizacién es un fenémeno por el cual se produce la formacion de cristales a partir
de una solucidn sobresaturada debido a la organizacion de iones que se enlazan para crear una
red. Esta operacion presenta una gran aplicabilidad en procesos de la industria quimica para
obtener productos de alta pureza y calidad, requiriendo en algunos casos de etapas adicionales
de filtracion, secado y tamizado para obtener un producto final con la calidad y cualidades
deseadas.

Esta operacion se puede clasificar segun su modo de operacion en cristalizacion por lotes
y en cristalizacién continua. En la primera de las mencionadas, la solucion se carga en un reci-
piente y se lleva a cabo la formacion de los cristales en una Unica carga. Sin embargo, en la
cristalizacion continua, se alimenta la solucién y se extraen los cristales de forma constante en
el tiempo.

Otra forma de clasificacion, esta vez mas enfocada los cristalizadores, es por medio de la
recirculacion. Esta se utiliza en ciertas operaciones para elevar la sobresaturacion de la solucion
y de este modo, favorecer la formacion de cristales, es decir, impulsar la nucleacion. El fluido
recirculado podra ser la propia disolucion o el magma, donde este ultimo término hace referen-
cia a la solucidn residual que queda tras la formacidn y separacion de cristales de la disolucion
de cristalizacién. Dichas soluciones contienen el soluto en una concentracion mas baja que la
solucion original, ademés de impurezas y componentes no deseados que pueden acumularse y
afectar a la calidad y la eficiencia del proceso de cristalizacion. En la mayoria de los procesos
de cristalizacién industrial, estas aguas se recirculan no solo para impulsar la cristalizacion, sino
que, ademas, de ese modo los residuos generados se ven disminuidos.

Cabe afiadir a esta clasificacion, la existencia de diferentes modos para conseguir la so-
bresaturacion necesaria de la solucién para la correcta obtencion de cristales. Uno de los méto-
dos més comunes es la evaporacion, por medio de la cual se aumenta la concentracién del soluto
debido a la eliminacion de disolvente. El enfriamiento seré otra de las opciones posibles para
llevar esto a cabo, en este caso se reduce la temperatura de la solucién para disminuir la solu-
bilidad del soluto. Al igual que estos, existen muchos otros como la cristalizacion por reaccion
quimica o por adicién de sales.

En el momento que comienza a darse la cristalizacion, se empiezan a formar los nucleos,
creciendo y desarrollandose en las etapas de nucleacion y crecimiento explicadas en puntos
posteriores. Sin embargo, estos procesos no se llevan a cabo de una manera uniforme, dando
lugar al concepto de distribucion de tamafios de cristales, un concepto de gran relevancia en
esta operacion ya que sera un factor que dependa de la naturaleza del soluto y disolvente, tem-
peratura, velocidad de enfriamiento, agitacion, entre otros, y que afecte a la pureza, rendimiento
y calidad de los cristales finales.

3.1 Nucleacion
La nucleacion y el crecimiento son las dos etapas cinéticas clave en la operacion de cris-
talizacion para dar lugar a los distintos cristales.
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FUNDAMENTO TEORICO

La etapa de nucleacion de cristales es el primero de los pasos en la formacién de un cristal
y seré esencial para dar lugar a un cristal estable. Durante esta fase, es necesario superar una
barrera conocida como barrera de nucleacion. Esto puede ocurrir de manera espontanea o por
medio de la adicion de un agente nucleador. Este primer paso en el proceso de cristalizacion
se puede clasificar en dos tipos, la nucleacion primaria, que a su vez se puede clasificar en
homogénea y heterogénea, y nucleacion secundaria [5][6].

3.1.1 Nucleacion primaria
La nucleacién primaria es la que se da en aquellas disoluciones donde hay ausencia de
cristales. Dentro de ella, se encuentran la nucleacion homogenea y heterogénea:

- Nucleacion homogénea: este tipo de nucleacion se le puede definir como un proceso ter-
modinamicamente desfavorable debido a que para la correcta formacion del nucleo es ne-
cesario vencer una barrera energética, o lo que seria equivalente, alcanzar un tamafio critico
que haga estables a los nucleos en condiciones de sobresaturacion. Alcanzando este tamafio
critico, se evita que estos precristales o gérmenes se disuelvan nuevamente, permitiendo asi
que prosigan su crecimiento.

Esta barrera energética surge a causa de la creacion de una interfaz entre la fase original y
la nueva que lleva implicita la formacion de un ndcleo. Todo ello a su vez deriva en un
aumento de la energia libre del sistema.

Siguiendo la Teoria de Gibbs acerca de este tipo de nucleacién, la energia libre requerida
se define segun la expresion (1):

(1)
AG = AG; + AG, = - 1*-§+a- L3 AG,

Donde el primer sumando va referido a la energia necesaria para la formacién de una su-
perficie, ya que habra que vencer la tendrian entre las fases (cristal/disolucién). Este tér-
mino sera positivo tal y como se puede observan en la Figura 1, donde ademas se aprecia
la tendencia negativa del segundo sumando. Este ultimo hace referencia a la energia libre
necesaria para la transformacion de una fase, es decir, la energia necesaria para que las
moléculas pasen a estar inmoviles en un solido partiendo de la movilidad que permite la
disolucion.

En la expresion mas desarrollada, 6 hace referencia a la tension superficial mientras que
sera un factor de area equivalente a it en caso de nucleos completamente esféericos, y a un

factor de volumen, que nuevamente para el caso de nucleos esféricos sera % [7].
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Figura 1: Variacion de la energia libre con el tamafio del germen. (Fuente: [7])

- Nucleacion heterogénea: este tipo de nucleacion serd& mucho mas probable que la
anteriormente descrita. Esto se debe a que se ve favorecida por la presencia de cual-
quier tipo de particula extrafia, como por ejemplo polvo, o incluso por las irregulari-
dades que pueda presentar la superficie de los tanques o agitadores. A su vez, esto
provoca la disminucién de la barrera energética, la cual también se vera influida por
el angulo de contacto entre la superficie extrafia y el germen, siendo necesario en este
tipo de nucleacion un menor tamafio critico de los cristales [7].

3.1.2 Nucleacion secundaria
La nucleacion secundaria es el fenébmeno por el cual se forman cristales nuevos a partir
de semillas de cristales presentes después de que haya ocurrido la primera nucleacién. Estos
pequerios cristales actuaran de catalizadores sobre la nucleacion, que, en este caso, se producira
a una sobresaturacion inferior a la nucleacion espontanea.

Este tipo de nucleacion puede verse originada de distintas formas. En la primera posible,
se produce un sembrado o agregado de cristales a la disolucion después de haberse producido
la nucleacion primaria. Estas semillas pueden ser afiadidas de manera intencional para acelerar
la cristalizacion, o pueden formarse debido a la presencia de impurezas.

La segunda situacion descrita ocurre cuando la solucion se ve sometida a perturbaciones
fisicas, como la agitacion, o quimicas como cambios en la concentracion. Dichas alteraciones
favorecen la formacion de nucleos cristalinos adicionales, y por ende a la propia nucleacion
secundaria [8] [7].
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3.2 Crecimiento
El crecimiento de los cristales ocurre en dos etapas principales: nucleacion y crecimiento
propiamente dicho. Este fendmeno va referido al aumento de tamafio de los cristales a medida
que otros se forman.

Esta etapa ocurre en diferentes direcciones y velocidades una vez concluida la formacion
de los nacleos (nucleacion), lo cual daré lugar a la estructura y forma del cristal final. Ademas,
este crecimiento se vera influido por factores como la concentracion de la solucion o la tempe-
ratura, que podran modificarse para que los cristales crezcan de manera controlada con las pro-
piedades y formas deseadas [3].

Cabe mencionar que, durante esta etapa, pueden ocurrir defectos e impurezas en la cris-
talizacion que afecten la calidad del cristal y su estructura. Para reducir estos efectos negativos,
se utilizan técnicas de control de calidad, como el control de la concentracion de solutos, la
temperatura y la presion durante el crecimiento.

Existen numerosos modelos capaces de explicar este fenémeno de crecimiento, entre ellos
se encuentra la Teoria del Modelo BCF o la Teoria de Nucleacion Bidimensional, que presentan
una matematica bastante compleja, o la Teoria de Difusidn-Reaccion, que posee una mayor
simpleza y es cominmente empleado en la explicacion del crecimiento en el proceso de crista-
lizacion. La base de la Teoria de Difusion-Reaccion es previo a la incorporacion del soluto al
cristal, que indica la necesidad de una difusion del fluido hacia el mismo atravesando una capa
limite [7].

En el caso unidimensional que se trata en este estudio, las primeras expresiones a plantear
son, aquella que represente la relacion entre la tasa de crecimiento con la tasa de difusién (ex-
presion (2)), y la que manifieste el comportamiento de la concentracion atravesando la capa
limite mencionada previamente (expresion (3)).

dm, dc @)
=D-A-[=
dt (dx)
ac _ C—(; ®)
dx 6

Donde A hace referencia al area del cristal, D es el coeficiente de difusion, o es el grosor
de la capa limite y C y Ci hacen referencia a la concentracion del soluto en la disolucion y en
la interfase respectivamente.

En la expresion inferior se observa la combinacion de las dos anteriores, dando lugar a la
ecuacion (4) que representa la difusion del seno del fluido al cristal. En ella aparecen nueva-
mente los términos de concentraciones y la superficie del cristal, ademas del coeficiente de
transferencia kq que se representa segun la expresion (5).

dm &)
o ka4 (C-C)

D 5)
k, =—
a7 5
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En caso de tratar una reaccion de primer orden, la ecuacion se podra ver simplificada,
eliminando el término de la concentracién en la capa limite que resulta complejo de obtener.
Ademas, se considerara un coeficiente de transferencia global en el que se incluyen el coefi-
ciente de transferencia (kq) y la constante cinética (k).

mc , (6)
—f =K A (C-C
dt C ( )

1 1

1 @)
K. k,  k

3.3 Solubilidad, metaestabilidad y sobresaturacion
En 1927, Miers postulé la Teoria de Supersaturacion, la cual se puede explicar apoyan-
dose en la Figura 2 inferior [5].

REGION
ESTABLE Curva de
solubilidad

Temperatura

REGION
METAESTABLE

Curva de
---~"""sobresaturacién

- REGION
e LABIL

Concentracion

Figura 2; Diagrama solubilidad y sobresaturacién

Siguiendo esta teoria, las zonas estables, metaestable y labil, son las tres regiones que
describen la evolucion de los cristales desde la nucleacion hasta la finalizacion de su creci-
miento [5]. Entre estas zonas se encuentran las curvas de solubilidad y sobresaturacion, dos
conceptos clave para la correcta comprension de la cristalizacion:

- La curva de solubilidad representa el estado de equilibrio que se alcanza cuando la
tasa de nucleacion es equivalente a la velocidad de disolucion de los nucleos, es decir,
el equilibrio entre soluto y solvente [6].

- Lacurva de sobresaturacion es aquella en la que la concentracion de soluto es mayor
que la que se define en el equilibrio del sistema. Esta curva, ademas, podra adoptar
distintas posiciones, pues a diferencia de la curva de solubilidad, no es una propiedad
del sistema, sino que depende de factores externos y condiciones de operacion como
la velocidad de agitacién, impurezas, o incluso el equipo en el que se lleve a cabo la
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cristalizacion, lo cual modificard a su vez la amplitud de la zona metaestable. La so-
bresaturacion sera uno de los pardmetros principales que determinen tanto la nuclea-
cién y crecimiento de cristales como la aglomeracion, tamafio y pureza de los mismos
[6]. Esta se puede expresar segun las expresiones (8), (9) y (10) en las que C repre-
senta la concentracion de la disolucion y C” es la concentracion de saturacion:

Gradiente de concentracion: AC=C-C" ®)
. . C

Ratio de supersaturacion: S== ©)

Supersaturacion relativa: o= ¢ ;*C (10)

Si se realiza un estudio avanzando por las distintas regiones de la ilustracion superior, se
pueden analizar tres zonas:

- Regidn estable, una region insaturada donde la formacién y crecimiento de cristales
resulta imposible.

- Regidn metaestable, localizada entre las curvas de solubilidad y sobresaturacion, po-
see un ancho dependiente de las condiciones de operacion como la presencia de im-
purezas o tasa de agitacion y enfriamiento que afectan a la curva de sobresaturacion.
En esta zona existe una elevada improbabilidad de que ocurra una cristalizacién es-
pontanea, sin embargo, si se produce el crecimiento de cristales.

- Region labil o inestable, donde se produce la formacién de nicleos de manera espon-
tanea, de forma que se podria definir el recorrido de un cristal desde su nucleacién y
crecimiento en las regiones labil y metaestable respectivamente, hasta su dilucion en
la region estable [6].

3.4 Métodos de discretizacion
Los métodos de discretizacién toman su origen en el campo de la modelizacion y simu-
lacién de procesos donde juegan un papel muy importante ya que son los encargados de trans-
formar ecuaciones diferenciales parciales continuas en sistemas de ecuaciones algebraicas dis-
cretas. De este modo, estos métodos permiten aproximar numericamente las soluciones de pro-
blemas complejos, facilitando el analisis y comprension de gran variedad de procesos indus-
triales como el de cristalizacion.

El nacimiento de los métodos de discretizacion surge de la necesidad de representar sis-
temas de manera discreta. Existen gran cantidad de métodos de discretizacién, sin embargo,
para el caso de estudio, se desarrolla inicamente el método de lineas y de volimenes finitos,
ambos esquemas que se emplean en la simulacién de manera directa o indirecta [9].

Previo al analisis de cada uno de los esquemas mencionados cabe hacer una breve des-
cripcion del papel fundamental que toma el nimero de Péclet en ellos como forma de medida
de la difusion [10][11].
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Este nimero adimensional representa la relacion entre la adveccion y la difusion, o lo que
es lo mismo, el transporte convectivo y molecular, y se define segun la expresion inferior.

_ Velocidad de adveccion v, (11)
" Coeficiente de difusiéon D

Pe

En funcién del valor que tome este nimero se podra determinar si lo que predomina es la
adveccion o la difusion, siendo en cada uno de estos casos, el transporte convectivo y el trans-
porte molecular el predominante respectivamente. Es decir, si el nimero de Péclet es mayor
que 1 predominara la conveccion en el sistema, mientras que si esta toma un valor menor que
1 la difusion serd més influyente.

Estos fendmenos estaran presentes en el caso de estudio, concretamente en cada uno de
los puntos discretos en los que se divida al sistema, por lo que su relacion con los métodos de
discretizacién serd importante para hacer una correcta eleccion de estos.

3.4.1 Método de las lineas
Una de las opciones dentro de los métodos de discretizacion para para resolver ecuaciones
en derivadas parciales (EDP) es el denominado método de las lineas. Este procedimiento des-
compone estas EDP en un conjunto de ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO).

Mediante este método se discretizan todas las dimensiones a excepcidn de una, el tiempo.
Al conseguir que la EDP quede referida Unicamente a una dimensién, por medio de este método
se podrén calcular las soluciones aplicando métodos de integracion.

Todo ello se puede observar con mas claridad con un ejemplo como el que se muestra a
continuacion.

du(x,t) _ 0%u(x,t) (12)
at  0xZ

La expresion (12) posee dos derivadas, una referida al tiempo (t) y otra referida al espacio
(X). En este punto habra dos caminos que se puedan seguir. Con el primero de ellos, tal y como
se ha mencionado anteriormente, se puede discretizar la derivada respecto al espacio y dejar a
la derivada respecto al tiempo para la aplicacion de este método. De este modo, se reduce el
esfuerzo, que se empleara en aplicar integradores a esta Ultima derivada. Estos integradores son
algoritmos numéricos que se emplean para calcular soluciones numéricas de ecuaciones dife-
renciales, de entre los méas conocidos estan el método de Euler o el de Runge-Kutta.

Este ultimo paso, es decir, el calculo de la derivada respecto al tiempo se le puede dejar
a softwares. Esto serd lo que ocurra en el modelo que se planteara mas adelante, en el que se
discretizara una derivada respecto al espacio, dejando que el software Aspen Custom Modeler
se encargue de la derivada restante a través de este método.

Tal y como se ha mencionado, habia dos caminos posibles, ya habiendo tratado el pri-
mero, cabe mencionar la otra opcion viable para la aplicacion de este método. En lugar de apli-
car una discretizacion Unicamente a una parte de la EDP, se podra discretizar toda ella, de este
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modo se obtienen ecuaciones algebraicas cuya resolucion se podra realizar en ausencia de inte-
gradores.

La eleccion de un camino u otro podra variar en funcién del caso. Si se desea tratar una
expresion en régimen permanente se podra aplicar Unicamente una discretizacion del término
referido al espacio. Sin embargo, en régimen transitorio se podra aplicar cualquiera de las op-
ciones brevemente descritas anteriormente.

Para el caso de estudio, al emplearse un software computacional que puede resolver un
sistema de ecuaciones diferenciales ordinarias, para que este requiera del menor esfuerzo
computacional, la EDP inicial se transforma discretizando lo minimo necesario, es decir, la
derivada en el espacio [12][13].

3.4.2 Discretizacion por volumenes finitos
En el punto anterior se desarrolla el método de lineas donde se menciona la discretizacion
de la derivada respecto al espacio, en relacion a esto, en este punto se describe una de las téc-
nicas mas usadas para llevar esto a cabo, la discretizacion por volimenes finitos.

El origen de este método comienza originalmente en el campo de dinamica de fluidos,
siendo actualmente uno de los pilares para la simulacién de problemas fisicos en ingenieria [7].

El método de discretizacion de volumenes finitos, también conocido como FVM por sus
siglas en inglés Finite Volume Discretization, es una técnica numerica robusta y versatil que se
utiliza para resolver ecuaciones diferenciales parciales (EDP).

Este método divide el dominio del problema en una malla o red de volimenes finitos,
también conocidos como elementos de control. Cada celda es un pequefio volumen del dominio
gue contiene un nodo, un punto discreto en el que se evaluan las variables del sistema y se
resuelven las ecuaciones diferenciales mediante integracion numérica. Ademas, dichas ecua-
ciones se expresan en términos de cantidades conservativas, es decir, como una representacion
de la cantidad total de una propiedad fisica, como la densidad o la energia entre otros. Estas
cantidades se conservan en cada celda y se transfieren a través de las fronteras de las celdas a
medida que avanza el tiempo [14].

En la Figura 3 inferior se ilustrativa lo mencionado anteriormente. Se observan 3 celdas
con sus 3 respectivos nodos separados unos de otros una distancia SL. El flujo de salida de W
a traveés de la cara w serd el flujo que entre a la celda P, comprobando asi de manera ilustrativa
la conservacion que presenta este método
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Figura 3: Representacion volumenes finitos

Existen numerosas ventajas que ofrece este método ademas de su simpleza en compara-
cién a otros, como por ejemplo que garantiza el principio de conservacion en cada volumen de
control, es decir, el flujo saliente de un volumen, sera equivalente al entrante en otro.

Otro aspecto positivo de emplear este método es la flexibilidad que presenta para tratar
complejas geometrias, la precision en la solucion de problemas mediante la utilizacion de un
mallado fino y la estabilidad que proporciona, dando lugar a unas soluciones numéricas no
divergentes [15].

A continuacion, se describen una serie de alternativas dentro de este método de discreti-
zacion que seran de gran relevancia a la hora de llevar a cabo el modelado.

3.4.1 Método diferencias regresivas aguas arriba o upwind
El método de diferencias regresivas aguas arriba, también conocido como upwind, es un
método de primer orden. Este es un esquema de discretizacion, se utiliza cominmente en la
discretizacion por volimenes finitos para resolver problemas que involucran fendmenos de ad-
veccion o transporte.

En este método, la direccion del flujo o del transporte se tiene en cuenta a la hora de llevar
a cabo la discretizacion, y los valores en los limites de las celdas se extrapolan de las celdas
vecinas en la direccion del flujo. Esto garantiza que la solucién numérica no propague informa-
cion en direccion contraria a la del flujo, lo que podria provocar inestabilidad numérica y difu-
sion [16][17].

En relacion a esto ultimo y haciendo referencia a lo mencionado al comienzo del punto
acerca del nimero de Péclet, dado que la conveccidn es un proceso vectorial direccional, y que
por medio de este esquema de discretizacion se puede determinar la direccion del flujo, se puede
concluir que este método de discretizacion por diferencias regresivas aguas arriba sera el mas
apropiado para numeros de Péclet altos, es decir, en aquellos casos donde la adveccion sea el
fendmeno predominante [10].
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Se trata de un esquema coherente, consistente y acotado, tres caracteristicas fundamenta-
les cuando se habla de métodos de discretizacion. Sin embargo, pese a la multitud de ventajas
que presenta, su aplicacion solo dara resultados 16gicos en aquellos casos en los que la veloci-
dad del flujo este alineada con el mallado, dado que, en caso contrario se producirdn errores por
difusion.

En la Figura 4 se observa todo lo mencionado de manera grafica, donde u representa la
velocidad del flujo.

VALOR
INTERPOLADO

Up!
S

Figura 4: Representacion del método de diferencias regresivas aguas arriba

3.4.2 Método diferencias centradas
La posible difusién mencionada en el punto anterior serd de gran importancia para anali-
zar este método. De manera simplificada se puede decir que este fenémeno ocurre al aplicar
métodos numeéricos, y va referido a los errores de redondeo que se producen durante los calcu-
los. Ademas, la difusion puede acumularse y propagarse a través de las iteraciones afectando la
precision de los resultados [18].

La difusion afecta a la distribucion de una cantidad transportada a lo largo de todos sus
gradientes en todas las direcciones, mientras que los efectos por conveccion solo afectan a la
direccién del flujo tal y como se muestra en la ilustracion inferior (Figura 5).
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Figura 5: Representacion de la difusion y conveccién en nodos

Todo esto deriva en que el esquema de diferencias centradas presentard una gran exac-
titud para aquellos casos que presenten una difusion pura, mientras que en presencia de con-
veccion no presentara tal precision. Es decir, este esquema no tendra en cuenta la direccion
del flujo, por lo que considera el mismo efecto en direccion aguas abajo y aguas arriba.

Este esquema de segundo orden presenta coherencia a la hora de calcular los flujos en
los volumenes de control, por lo que se trata de un método consistente. Sin embargo, la inca-
pacidad para trabajar en el sentido del flujo hace que se puedan producir oscilaciones en las
soluciones.

Nuevamente en la Figura 6 inferior, se observa este esquema de discretizacion aplicado
a los mismos 3 nodos anteriores.

VALOR

uPi INTERPOLADO
ou"’

o

S .
w | P | E

w e

Figura 6: Representacion del método de diferencias centradas
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3.4.3 Esquema combinado de k
En relacion al método de diferencias centradas y el método de diferencias regresivas ex-
puestos anteriormente cabe mencionar que existe la posibilidad de combinarlos por medio de
la interpolacion polindomica que se muestra en la expresion ... [15]. En ella se hace referencia
a un hipotético mallado en el que se encuentran definidos i nodos y Li caras ambos de 0 hasta
un total de Nx.

1+ kK

1—«k 13
(Gn) = Gy (Tli + "My —ny) + 2 (n; — Tli—1)> 3)

En ella el parametro k podra tomar valores entre -1 y 1. Siendo k=-1 en el caso que se
apligue el esquema de primer orden de diferencias regresivas aguas arriba, y k=1 en el caso que
se emplee el sistema de primer orden de diferencias centradas.

Ademas, si se observa con detenimiento la expresién anterior, esta no sera aplicable para
las caras exteriores del mallado realizado ya que no existe L.1. Es por ello que, en el caso de la
cara mas interna se deberan aplicar las condiciones de contorno que se describirdn mas adelante,
n(0) y Go, mientras que para la siguiente cara del mallado solo se podra aplicar el método de
diferencias centradas, es decir k=1, resultando en la ecuacién (14):

(Gn)p=q = Gp=1 - (%) (14)

Ocurre lo mismo para la cara més exterior (Ln), no se podra aplicar la expresion 37 dado
que no existe la cara Ln+1. Ademas, tampoco se puede aplicar el esquema de diferencias centra-
das dado que nuevamente se saldria del dominio definido, es decir, en este caso se emplea el
método upwind, k=-1, segun la expresion (15) inferior [16]:

1 (15)
(Gn)LN =Gy | ny + E (ny —ny-1)

Unicamente faltarian por definir el resto de caras internas del mallado realizado, para lo
cual se empleara una k=1/3, que sera equivalente a un esquema de diferencias regresivas aguas
arriba de tercer orden, resultando finalmente en la expresion (16) inferior en la que r hace refe-
rencia a la ratio de gradientes sucesivos y el parametro € se emplea para evitar dividir entre

cero:

1 (1 2
(Gn)y = G- |y +§'(§+§'Ti> ~(n —ny-q)
Niy1— N+ €
=

(16)

17)
n, —n;j_4q + €

3.4.2 Métodos de alta resolucion
Previamente se han mencionado métodos de discretizacion de primer y segundo orden,
sin embargo, existen otros esquemas de orden superior como, por ejemplo, el método de dife-
rencias aguas arriba de orden dos o el método QUICK de tercer orden.

Las combinaciones de estos esquemas de orden elevado junto a unos criterios de acota-
cién dan lugar a los esquemas de alta resolucion, también conocidos como métodos avanzados.
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Estos métodos permiten obtener una solucion numérica mas precisa de las ecuaciones de ba-
lances de poblacion que describen los procesos de cristalizacion. Esta representacion méas
exacta, permitira realizar mejores predicciones del proceso de cristalizacién [10] .

Los esquemas de alta resolucion suelen incorporar propiedades TVD (Total Variation
Diminishing) como componente imprescindible para garantizar que la variacion de la solucién
no aumente con el tiempo, manteniendo la estabilidad y precision de la simulacion.

Estos esquemas TVD o esquemas de variacion total decreciente, emplean lo que se co-
noce como limitadores de flujo () y limitadores de pendiente. EI primero de ellos, como su
propio nombre indica, se encarga de limitar el flujo a través de caras del mallado y de este modo
evitar una difusion excesiva. En cuanto a los limitadores de pendiente se encargaran de con-
trolar la velocidad a la que la solucion en cada celda del mallado cambia. El uso de estos dos
limitadores garantiza el equilibrio que asegura la estabilidad de la solucion.

Para el caso que se estudia se plantea la expresion general (18) en la que { hace referencia
a la funcidn de limitacion de flujo mencionada anteriormente [15].

_ 1 (18)
(G =Gy - (”i t5- W) (n; — ni—l))

En el afio 1984, Sweby consolida las condiciones necesarias y suficientes para que un
esquema sea TVD por medio de la relacion entre la funcion limitadora de flujo () y la ratio r
que aparece en la expresion (17). Para observar esto con mayor claridad cabe analizar la Figura
7 donde aparece sombreada la zona en la cual los esquemas son TVD, es decir, todos aquellos
esquemas que queden fuera de este recinto requeriran de una modificacion en la relacién r-y
[18].

3T N | LUD
;\, 7 QUICK
B {
- 3 & 3 M
2
W : /
B (r)=1CD
1 4
=0UD
0 1 1 | | l 1 1 | l 1 1 W(\r) \O L{
0 / \ 1.0 2 4 6 8
0.0325 0.5 r

Figura 7: Representacion de la relacion de la ratio r y el limitador de flujo. (Fuente: [18])

Tal y como se observa si la funcién limitadora de flujo toma los valores de 0 o 1, el
esquema pasa a ser el upwind y el de diferencias centradas respectivamente. Esto ademas, se
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puede comprobar comparando dicha sustitucion en la expresion (18) con las expresiones que
se definen mas adelante.

Este limitador de flujo podra tomar distintos valores ya empleados a lo largo de la historia
con éxito como el limitador de Van Leer, MinMod o Sweby [10].

3.5 Caso de estudio
A lo largo de este Trabajo de Fin de Grado se tratara un cristalizador de suspension mixta
y eliminacion de producto (MSMPR), un tipo de reactor de cristalizacion utilizado para produ-
cir cristales de alta calidad con una distribucion de tamafos equilibrada. Concretamente, se
estudiara una de las numerosas aplicaciones de esta tecnologia, la produccion de cristales de
sulfato de potasio, empleados en diversos procesos industriales, como fertilizantes, productos
farmacéuticos y tintes.

El cristalizador MSMPR funciona en condiciones estacionarias, lo que implica que la
velocidad de crecimiento de los cristales se equilibra con la velocidad de eliminacion de los
mismos. Esta condicion de estado estacionario garantiza que la distribucién del tamafio de los
cristales siga siendo balanceada, lo que es importante para muchas aplicaciones industriales.

La solucion saturada de sulfato potasico se produce normalmente disolviendo la sal en
agua a temperaturas elevadas y enfriando después la solucion a la temperatura de funciona-
miento deseada en el cristalizador. El proceso de enfriamiento se controla cuidadosamente para
evitar la formacion de cristales grandes no deseados que puedan obstruir el reactor y reducir la
calidad del producto final [8] [19].

A continuacion, se expone el modelado realizado para dicho cristalizador, donde ademas
se llevara a cabo la discretizacion de los distintos tamafios de cristales que se localizan en el
mismao.
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4. MODELO

Tal y como se ha mencionado, a continuacion, se plantea un modelo de un cristalizador
MSMPR en el software Aspen Custom Modeler basado en la tesis de Min Oh [20].

Dicho cristalizador tiene una capacidad de 50 litros y se considera inicialmente que opera
a temperatura ambiente de 25°C empleando agua como disolvente (pagua= 1000 kg/m?®) para
cristalizar sulfato de potasio (psuifato=2660 kg/m?3).

Ademas, el flujo mésico entrante al cristalizador (W) se considerara fijo con un valor de
100 kg/h.

4.1 Balance de poblacion
Un balance de poblacion realiza un seguimiento de los cambios que se producen en la
distribucion del tamafio de los cristales contenidos en un cristalizador a medida que estos nacen,
crecen, mueren o salen del volumen de control [8].

La evolucion de los cristales considerada en estos balances, se tomaré en funcion de una
variable independiente que sera el tiempo (t), asi como en funcién de lo que se conoce como
coordenada de propiedad o propiedad interna, que, en el caso de estudio, sera el tamarfio de la
particula (L).

La expresion general de un balance de poblacion se presenta segun la expresion (19):

Acumulaciéon = Entran — Salen + Generacién neta (19)

Siguiendo la expresion 11 en orden, se define el término de acumulacion. Este término
hace referencia al nimero de cristales de un mismo tamafio, es decir, estard formado por la
densidad numérica en el tiempo t. Quedando finalmente la acumulacion representada por la
variacion de cristales de un rango de tamafios en el cristalizador en un intervalo de tiempo
(expresion (20)).

o) (20)
at
Continuando con el desgranado de la expresion (12) se debe analizar la entrada y salida
de cristales dentro de un tamafio, o lo que es lo mismo, el flujo de poblacion a través de la
coordenada interna definida previamente.

El flujo mencionado puede tener varios origenes que van desde el crecimiento y decreci-
miento de cristales dentro del cristalizador hasta la entrada y salida de corrientes con cristales
del cristalizador.

Para representar el crecimiento y decrecimiento de cristales en el cristalizador se deberan
tener en cuenta el nimero de cristales que crecen por unidad de tiempo, es decir, el producto de
la velocidad de crecimiento lineal G [mm/h] con la densidad poblacional n [n%m?]. De este
modo, aplicando lo anterior al cristalizador de volumen V conocido, se obtiene la expresion
(21):
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(Ge "Ne — Gg - ns) Vv (21)

Por otro lado, como se ha mencionado, se tienen en cuenta las corrientes de disoluciones
con cristales que entran y salen del cristalizador. Para ello en primer lugar se deben plantear los
caudales volumétricos que entran y salen del cristalizador de la forma que se representa en la
expresion (22) , donde Qi hace referencia a un caudal volumétrico de disolvente genérico,
siendo W el caudal masico conocido y p la densidad.

Q; = % i = entrada, salida (22)
Pi

Resultando finalmente la expresion referida a los caudales con cristales de entrada y sa-

lida queda de la forma que se muestra en la expresion (23):

(%-ne_%.ns).AL (23)
Pe Ps

Unificando bajo una misma expresion las ecuaciones (19), (20) y (22), se obtiene la pri-
mera aproximacion al balance de poblacion que se muestra en la expresion (24):

an We W
E-V-ALz(Ge-ne—Gs-ns)-V+(p—-ne—p—-ns)-AL (24)
e N
Tomando el caso de un cristalizador de suspension mixta y eliminacion de producto
(MSMPR), dividiendo entre el producto del volumen por el intervalo de tamafio, y realizando
las siguientes hipdtesis:

e Una mezcla homogénea en el cristalizador

e No entran cristales

e Una sobresaturacion constante

e Un tamafio de cristales suficiente para evitar la aglomeracién
e No se produce rotura de cristales

Se puede determinar finalmente la expresion (25) del balance de poblacion:

We W )

—€. __S.
an_(Ge'ne_Gs'ns)_l_(pe Me Ps s (25)

ot AL v

Donde, si ademas de tiene presente la definicion de tiempo de residencia (t) que se mues-
tra en la expresion (26), y se considera que este va a ser equivalente para todos los cristales:

_V (26)
w
Finalmente, se obtiene la expresion (27) del balance de poblacion:
a_n + M + E =0 27)
at oL T
Ademas, sera necesario definir la tasa de crecimiento de los cristales que se emplea en las

expresiones superiores. Para ello se emplean los datos experimentales obtenidos por Chianese
et al. para la cristalizacion de sulfato de potasio [21].

T
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G(L) =892-0%-(1+587"L) (28)
B, =4,12-10** - M, - o3* (29)
(30)

G, = 847 - ¢*

Donde G es la tasa de crecimiento para cada tamafio L, Go es la tasa de crecimiento de
los nucleos y Bo es la tasa de nucleacion.

Dentro de estas Ultimas expresiones, ecuacion (29) y (30), aparecen los términos de so-
bresaturacion (o) y densidad del magma (Mt), donde este Gltimo se desarrolla mas adelante.

Ademas, cabe realizar una anotacion que sera de utilidad en analisis posteriores, si el
balance de poblacion que se representa en la expresion (25) se reescribe tomando como hipé-
tesis que el crecimiento es independiente del tamarfio, se obtiene la siguiente expresion expo-
nencial [22]:

—L
n =n, - exp (ﬁ) 31)

La sobresaturacién tal y como se ha descrito previamente, se puede definir como la dife-
rencia entre la concentracion y la concentracion en el equilibrio (expresion (32)), por lo que,
para el modelo que se plantea serd necesario la definicion de esta ultima referida al sulfato de
potasio en agua [23].

Ceq = 0,0735 + 1,675 - 1073-T (32)

4.2 Balance de masa
Ademas del flujo de cristales que se produce en cada uno de los espacios discretizados,
también cabe dar relevancia al balance de masa global del cristalizador, el cual, tal y como se
ha mencionado, se trata de un cristalizador continuo. La entrada de la disolucién de sulfato de
potasio y la salida de cristales se observa de manera gréfica en la figura inferior.

W’ Cin

| o

3y W, cCi,Cs

Cout

Figura 8: Representacion de las entradas y salidas del cristalizador
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La cantidad de disolucion no se vera modificada (W), sin embargo, si lo hara la concen-
tracion de sulfato de potasio en la misma (ci). Esto se debe a que el sulfato de potasio también
saldré cristalizado, cuya concentracion se representa con el término cs.

Dada la forma general del balance de masa:

., ., 33
Acumulacion = Entran — Salen + Generacion neta 33)

El balance de masas del soluto en las fases liquida y sélida arroja la ecuacion (33) [20]:

Cout

Jt

V-p =W - (cin — Cout) (34)

Donde V es el volumen del cristalizador estudiado, p es la densidad del solvente y W es
el flujo de masa que atraviesa el cristalizador. Ademas, el término c,,, hace referencia a las
concentraciones del soluto tanto en fase s6lida como liquida.

La concentracion del soluto en fase sélida (cristales), se calcula a través de la densidad
del magma (M;). Quedando finalmente la expresién (34), donde la concentracion de sulfato de
potasio a la salida del cristalizador es la suma de la concentracion en estado sélido y liquido.

M,
Cout = C+cs=¢c+— (35)

Donde a su vez, el término Mt se calcula tomando todos los tamarios de cristales (L) y
teniendo en cuenta la densidad poblacional (n) tal y como se muestra en la expresion (36).

Ademas, se realizara un ajuste al volumen de un cubo aplicando el factor de forma &, :
*© (36)
M, =ps'f ®,(L) L3 n(L,t)-dL
0

El factor de forma &, participe en la expresion superior serd variable en funcion del ta-
mafio de los cristales, definiéndose para el caso de estudio las correlaciones obtenidas por Budz
et al. y que se muestran a continuacion en las expresiones (37) y (38) [24].

@, (L) = 0,898 - 0168VI000L-8235L ¢ | < 0,1 mm (37)
@, (L) = 4,460 - e—0.0797I000L=0,676 ¢i [ > 0.1 mm (38)

4.3 Distribucion del tamafio de las particulas
La distribucion de tamafio de particulas hace referencia a la distribucion de cristales en
un sistema cristalino, es decir, el cristalizador tomado para el caso de estudio.

A este concepto también se le conoce como distribucidn de densidad o acumulativa pese
a que puede definirse de distintas formas, desde el nimero de cristales, volumen o masa de los
mismos.

Esta distribucion es una de las principales caracteristicas de la poblacion cristalina sa-
liente del sistema ya que puede afectar entre otros a la velocidad de crecimiento, solubilidad o
incluso estabilidad del producto final.

Para el modelo planteado, se estudiara este concepto, que se plantea como un porcentaje
de la densidad poblacional en los nodos interiores segun la expresion (39).
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n(Li)

=————~ -100 (39)
i n(Li)

DTP

4.4 Aplicacién de la discretizacidon por volumenes finitos
La ausencia de soluciones analiticas para la expresion (27) ha resultado en la creacion de
meétodos numeéricos para resolverla. Estas soluciones numéricas son altamente complicadas de-
bido a la falta de compatibilidad entre las condiciones internas y de contorno. Por esta razon,
se han mejorado continuamente los algoritmos matematicos especializados en la resolucion de
estos problemas [16].

Otra de las posibles alternativas para la resolucion de ecuaciones diferenciales son las
técnicas de discretizacion, donde se encentra el esquema de volimenes finitos ya descrito. Este
método presenta entre sus ventajas hacer frente a la naturaleza conectiva causada por las ecua-
ciones diferenciales parciales hiperbdlicas, y disminuir la inestabilidad.

Ademas, las discontinuidades del sistema se pueden ver reducidas empleando un mallado
mas fino, es decir, realizando una mayor division del dominio espacial [16][15] [6]. De este
modo, se transforma la ecuacion diferencial del espacio continuo en una serie de ecuaciones
discretas para cada una de las divisiones del espacio realizadas.

Para el caso de estudio, como se ha mencionado, la discretizacion realizada no esta refe-
rida al cristalizador sino a los tamarios de cristales que se encuentran en €l, partiendo de lo que
se consideraria tamafio cero hasta el maximo tamafio (descrito como Ln en la Figura 9) consi-
derado tal y como se muestra en la ilustracién inferior.

Figura 9: Representacion de la discretizacion por tamafio de cristales

Para tratar de manera genérica dicha division, dado que, tal y como se ha mencionado, el ma-
Ilado podra aumentar o disminuir, se consideran Nx celdas y Nx+1 nodos totales.

Mediante la aplicacion de este método a las expresiones descritas anteriormente, especialmente
al balance de poblacion, se busca poder solucionar el modelo de manera adecuada. Ademas,
para buscar la mejor solucion y la mayor aproximacion al modelo de referencia sobre el que se
va a validar, se plantean distintos casos de discretizacion.

4.4.1 Caso I: Aplicacion del método de diferencias centradas y upwind
El método de diferencias regresivas aguas arriba (upwind) ya descrito, sera empleado para
en una Unica dimension del espacio. Con este fin, se debera tener constancia del sentido de la
velocidad del flujo u tal y como se muestra en la Figura 10.
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| ] | | | | | | |
| | | | | | | | |
Lo .. L2 Lis L L - Ly

Figura 10: Representacion del método de diferencias regresivas aguas arriba (upwind)

Para el caso de estudio se considera unicamente el crecimiento de los cristales, es decir
G>0, tomandose el sentido del flujo hacia la derecha tal y como se muestra en la expresion (40)
inferior. Definiéndose anadlogamente en la expresion (41) el caso en que los cristales decrecie-
ran.

Por tanto, aplicando el razonamiento anterior a la expresion 19, concretamente al término
a(G) . . . . .
—5,aue hace referencia al balance de cristales que llegan a un determinado tamafio y evactan

el cristalizador, se obtiene:

3(G-n) (G- n),— (G n)y_,
oL Li— L4

siG(L,t) >0 (40)

aG-n) (G-, —(Gn
oL Livi — L

Y osiG(Lt) <0 (1)

La propiedad transportada en el caso de estudio es la tasa de crecimiento (G) que se rige
por la expresion (28). Esta debera ubicarse en las caras de las celdas que conforman el mallado.

Para el calculo de dicha tasa de crecimiento (G) y saliendo del método upwind, en primera
instancia, se calcula dicha tasa segun el método de diferencias centradas aplicado a los nodos
internos del mallado. Es decir, la tasa de crecimiento de la cara Li serd la media de la tasa de
crecimiento en el nodo Ni y el nodo Ni+1 tal y como se muestra en la ecuacion (42):

_ Gy + Gyt (42)
Gcaras,Li = T

Ademas, tal y como cabe pensar, la primera cara del mallado se plantea como un caso
excepcional. Dado que dicha cara hace referencia a los nucleos se plantea como tal, siendo esta
la tasa de crecimiento de los nucleos G, descrita segun la expresion (30).

Del mismo modo, se podria definir la densidad poblacional por el método de diferencias
centradas, no obstante, dado que la variacion del nodo a la cara va a ser muy sutil, si se emplea
el método upwind considerando que para la cara Li la densidad va a ser la misma que en el
nodo Ni.

Es por ello que, segun los razonamientos anteriores, la expresion del balance de poblacion
finalmente aplicada a las caras del mallado sera de la forma que se representa en la férmula
(43):
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a_n n (Geara n)Li — (Geara n)Ll-_1 n E -0 (43)
Jt Li—L;_4 T

Ademaés, continuando con la expresion del balance de poblacién y recuperando lo men-
cionado anteriormente y que aparece representado en la Figura 9, la discretizacion comienza
con los ndcleos, requiriendo de aplicar para la primera cara del mallado la condicién de con-
torno que se expone a continuacion en la expresion (44), y cuyos parametros ya se han descrito

previamente:

B, 4,12-10*-Mt-og3* (44)
nlo) = G, 847 -02-10°3

Tratado este caso en el que la tasa de crecimiento se plantea por el método de diferencias
centradas y la densidad poblacional por el método upwind, cabe mencionar que se pueden plan-

tear variaciones de esta.

En relacion a esto y como segundo intento de aproximar el modelo con la mayor exactitud
al modelo de referencia se calcula la tasa de crecimiento directamente en las caras aplicando la
expresion (28) de la forma que se muestra a continuacién en la expresion (45):

Gearas(Ly) = 89202 - (1+5,87-Ly) (45)

Es decir, en este caso la tasa de crecimiento en lugar de calcularse en los nodos e interpo-
lar para obtener dicho valor en las caras, se evalUa directamente para cada tamafio de las caras
(Lx). Consiguiendo de este modo reducir los errores por aproximacion que se podian dar en el
primer caso, y manteniendo la forma de trabajar con la densidad poblacional.

4.4.2 Caso Il: Aplicacion de métodos de alta resolucion
Los métodos de alta resolucion, tal y como se ha mencionado, se aplican con el fin de
obtener unos resultados mas precisos. Ademas, se nombraron una serie de posibles funciones
de limitacion de flujo aplicables a la expresion (18).

En el caso de estudio se aplica la funcion limitadora de flujo de Sweby que se presenta
en la expresion (46):

1 2
Z(r;) = max (0 ,min (§ + 3T 2)) (46)
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5. VALIDACION DEL MODELO

El punto de validacion del modelo es una etapa crucial en la evaluacion de cualquier
modelo matemético o numérico. En esta etapa, se comparara el modelo realizado mediante una
discretizacion a partir de volumenes finitos con uno realizado en la tesis de Min Oh de 1995
[20] y transcrito a Aspen Custom Modeler con una discretizacion realizada con el método de
diferencias finitas. El objetivo de esta comparacion es verificar la precision y la capacidad de
prediccion del modelo y determinar si es adecuado para su uso en aplicaciones practicas.

5.1 Validacion del modelo mediante la discretizacion por el mé-
todo de diferencias centradas y upwind
Tal y como se ha explicado, para la elaboracion del modelo, en primera instancia se plan-
ted la tasa de crecimiento segun el método de diferencias centradas, mientras que la densidad
poblacional se obtenia por el método de diferencias regresivas aguas arriba o upwind.

Para asegurar la validez del modelo se establecieron las mismas condiciones de operacion
que en la tesis a comparar. Dichos datos aparecen en la Tabla 1: Datos de las condiciones de
operacion del modelo.

Tabla 1: Datos de las condiciones de operacion del modelo

Descripcion Nombre en el modelo Valor y unidades
Tamafio maximo de cristales Max_Size 1,5mm
Concentracion de entrada Cin 0,15 kg/kg
Temperatura Temp 25°C
Flujo masico W 100 kg/h
Densidad del disolvente p 1000 kg/m?®
Densidad de los cristales Ps 2660 kg/m?®
Volumen del cristalizador \Y 0,05 m?

Planteando las condiciones superiores y aplicando en Aspen Custom Modeler las expre-
siones sefialadas en el punto 4 donde se describe el modelo, se realiza una primera validacion
de lo que anteriormente se ha denominado como “Caso I”.

La Grafica 1, Grafica 2 y Grafica 3 muestran la comparacion de distintas propiedades
entre modelos, como la concentracién, densidad del magma o densidad poblacional respectiva-
mente. De este modo se busca que el modelo propio se ajuste de la manera mas precisa posible
al modelo original.
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0.125 0.15 0,175

—— Modelo original: Concentracion kg/kg
—o— Modelo propio: Concentracion kg/kg
0.025 0.05 0.075 01

0 1,0 2,0 3,0 4,0 5,0
Tiempo (h)

o

Gréfica 1: Representacion 1 comparativa de las concentraciones de los modelos frente al tiempo

—— Modelo original: Mt, kg/m3
—o— Modelo propio: Mt, kg/m3
2550 7510.012,515.017.520.022,525

0 05 10 15 20 25 30 35 40 45 5
Tiempo (h)

o

Grafica 2:Representacion 1 comparativa de las densidades de magma de los modelos frente al tiempo

a) b)

Grafica 3:Representacion de las densidades poblacionales de los modelos: (a) Modelo propio; (b) Modelo original
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Si se observan todas ellas se aprecia claramente una desviacion en todas. Para descartar
un error en el modelo planteado se recurre a ejecutar la segunda parte del denominado como
“Caso 1”.

En esta segunda iteracion se busca un mayor acercamiento al modelo, planteando en este
caso calculo de la tasa de crecimiento directamente sobre las caras de las celdas que componen
el mallado. De este modo, se consigue descartar que las pequefias desviaciones producidas entre
gréficas se deban a errores de aproximacion debido al uso de diferencias centradas en el calculo
de la tasa de crecimiento (G).

De manera analoga al caso anterior se exponen a continuacién la misma comparacion de
gréficas entre modelos.

0.175

________________________________________________________________________________________________________________________________

—— Modelo original:C, kg/kg
—o— Modelo propio: C, kg/kg
0.025 0.05 0.075 01 0.125 0.15

-------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------
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-
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M
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n
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w
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w
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Tiempo (h)

Gréfica 4:Representacion 2 comparativa de las concentraciones de los modelos frente al tiempo

------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

______________________________________________________________________________________________________________________________
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—a— Modelo original: Mt, kg/m3
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—a— Modelo propio: Mt, kg/m3
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Graéfica 5:Representacion 2 comparativa de las densidades de magma de los modelos frente al tiempo
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a b)

Gréfica 6:Representacion 2 de las densidades poblacionales de los modelos: (a) Modelo propio; (b) Modelo original

En este caso al observar las denominadas Gréfica 4, Gréafica 5 y Gréafica 6 se aprecia un
ligero cambio entre graficas hacia una mayor similitud entre modelos. Esto lleva a pensar en
errores de redondeo y aproximacion por parte de los métodos empleados en lugar de que se
trate de un modelo fallido.

5.2 Validacion del modelo mediante la discretizacion por el es-

guema combinado de k
Para continuar con la validaciéon del método se ha aplicado el esquema combinado k que
se representa en las expresiones (14), (15), (16) y (17).

Los resultados se observan en la Gréafica 7, Grafica 8 y Grafica 9 donde se aprecia que
el modelo queda mucho mas proximo al original tal y como cabia esperar.

0.17

______________________________________________________________________________________________________________________

--------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

—ac— Modelo original: C, kg/kg
—a— Madelo propio: C, kg/kg

0,025 0,05 0,075 0.1 0,125 0,15

o
o

05 10 15 20 25 30 35 40 45 5,
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Gréfica 7: Representacion de la comparativa de concentraciones aplicando métodos de alta resolucién
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-----------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

__________________________________________________________________________________________________________________________
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Gréfica 8: Representacion de la comparativa de densidades del magma aplicando métodos combinado

a) b)
Grafica 9: Representacion de las densidades poblacionales de los modelos aplicando métodos de alta resolucion:
(a) Modelo propio; (b) Modelo original

5.3 Validacion del modelo mediante la discretizacion por méto-
dos de alta resolucion

Para terminar de comprobar la validez del modelo se recurre a lo que se ha denominado
como “Caso II”, es decir, se probaran el esquema de Sweby de alta resolucion.

Previo a su ejecucién y habiendo observado los resultados anteriores, cabe esperar unas
graficas donde ambos modelos se solapen dado que estos modelos deberian atenuar cualquier
tipo de oscilacién que pudiera ocurrir. El resultado se observa en la Grafica 10, Gréafica 11y
Graéfica 12.
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Graéfica 10: Representacion de la comparativa de concentraciones aplicando métodos de alta resolucion (Sweby)
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Grafica 11: Representacion de la comparativa de densidades del magma aplicando métodos de alta resolucion
(Sweby)

al_Size m

a) b)
Grafica 12: Representacion de las densidades poblacionales de los modelos aplicando métodos de alta resolucion
(Sweby): (a) Modelo propio; (b) Modelo original
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Como se ha podido observar ocurre lo que ya se habia predicho, un mejor ajuste del mo-
delo en comparacion con las pruebas anteriores.

No obstante, si se presta gran atencion a las Grafica 10 y Grafica 11 obtenidas, pese a
ser las mas cercanas al modelo original, presentan una diferencia con este de en torno a 4-10°°.
Esta cantidad pudiera considerarse insignificante, sin embargo, cabe buscar posibles hipétesis
a las que se debe.

La razon de mayor peso para que se produzca esta pequefia diferencia entre modelos se
puede deber principalmente a la diferencia en el escalado de los modelos, es decir, mientras que
el modelo original se realiza en base logaritmica para evitar posibles errores por las magnitudes
tan grandes que se tratan, el modelo que se ha desarrollado para este trabajo de fin de grado no.

Ademas, otra posible fuente de ese pequefio fallo puede deberse nuevamente a diferencias
entre modelos ya que, mientras el modelo que se desarrolla en este estudio se apoya de la dis-
cretizacion por volumenes finitos, el modelo original con el que se contrasta se realiza con el
método de diferencias finitas, dos métodos igual de validos pero que pueden presentar varia-
ciones uno respecto al otro.

Pese a esto se puede concluir que el modelo desarrollado es valido.

5.4 Errores Aspen Custom Modeler
Tras realizar la validacion del modelo por medio la iteracion con diversos esquemas en
busca de la mayor aproximacion posible al modelo original que toma base en la tesis de Min
Oh, se detect6 un error en la simulacion del modelo de referencia, concretamente en el célculo
de la densidad del magma (Mt).

El codigo del modelo original se muestra en la Figura 11, donde la integral queda divi-
dida por el factor 0.015, que no tiene cabida en ella. La busqueda de la mayor similitud entre el
modelo realizado en el software con la tesis mencionada anteriormente posiblemente fuera la
causante de esta equivocacion.

[= | Model - Crystallizer E@
40 A
41 // Residence time
42 Tau = V*Rho/W;

43
44 // Magma density
45 Mt = RhoS * 1E-12 * SIGMA(Kv.idx * CSize.Value”3 * N.idx)/0.015;

47 // Crystal population density

43 = For 1 in [CSize.Interior + CSize.EndNode] do

49 SLogN (1) + G(1).ddx + G(1) * LogN(l).ddx + 1/Tau = 0.0;

50 Endfor

51 N*le—-& = EXP(LogN) *le-¢&;

Ei /S f Braiilaibhriism Aanasantratdan and cnnarostiirastdan v
< >

Figura 11:Captura del cddigo errdneo del modelo de Aspen Custom Modeler

Sofia Haber Ledn 37



Modelo y Simulacion de un cristalizador continuo de mezcla perfecta

Corrigiendo dicho fallo, la diferencia entre el modelo erréneo y el modelo corregido se
muestra a continuacion en Grafica 13 y la Gréfica 14 referidas a la densidad del magma y la
concentracion respectivamente.

—ao— Modelo corregido: Mt kg/m3
—o— Modelo erroneo: Mt kg/m3

10.0 15.0 20.0 25.0 30,0

0.0 50

--------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

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

0 05 10 15 20 25 30 35 40 45 5
Tiempo (h)

Grafica 13:Comparacion de la densidad del magma obtenida con el modelo original erréneo y el corregido

—o— Modelo corregido: C kg/kg

—o— Ceq kg/kg
—— Modelo erroneo: C kg/kg

0,025 0.05 0.075 0.1 0.125 0.15

0.17
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Grafica 14:Comparacion de la concentracion obtenida con el modelo original erréneo y el corregido

Entre ambas curvas se observa una desviacion.

Si esta comparacion se lleva a cabo junto al modelo realizado sobre el que se han ido
aplicando métodos de resolucion mas aproximados en busqueda de un mayor acercamiento al
modelo original, se observa lo que aparece en la Grafica 15 y Grafica 16 , es decir, un aleja-
miento entre los 3 modelos.
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Gréfica 15: Comparacion de la concentracidon entre el modelo original, el corregido y el modelo propio

——a—— Modelo original corregido: Mt kg/m3
—o— Modelo original: Mt kg/m3

——— Modelo propio corregido: Mt kg/m3
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Vi

0,0 0,25 0,5 0,75 1,0 1,25 1,5 1,75 2,0 2,25 2,5 2,75 3,0 3,25 3,5 3,75 4,0 4,25 4,5 4,75 5,
Tiempo (h)

Gréafica 16: Comparacion de la densidad del magma entre el modelo original, el corregido y el modelo propio

Llegados a este punto cabe anotar nuevamente que el modelo se realiz6 desde un inicio
con el proposito de acercarse al modelo original. No obstante, siendo conocedores de este error,
ahora se podran llevar a cabo las modificaciones pertinentes que se habian realizado en un inicio
para acercar ambos modelos.

La principal modificacién es la division entre el factor 1.5, afiadido al comienzo y que,
una vez comprobado que se debia a un error del modelo original se puede eliminar.

Ahora es necesario buscar las causas que producen el alejamiento entre el modelo correcto
y el realizado. Para ello como primera iteracion cabe comprobar que ocurre si el modelo con el
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que se compara es el realizado por medio de los métodos de alta resolucion que ya en un co-
mienzo mostraba un mayor acercamiento. Si se corrigen ambos modelos, el original y el modelo
propio se obtienen la Gréafica 17 y la Gréfica 18 donde se observa una ligera diferencia en la
tendencia en comparacion a las curvas de la Grafica 10 y la Gréfica 11 debida a las modifica-
ciones realizadas.
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———————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————————
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—ao— Modelo original corregido: Mt kg/m3
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Grafica 17: Comparacion de la densidad del magma para ambos modelos corregidos
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Grafica 18: Comparacion de la concentracién para ambos modelos corregidos
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Para continuar con este andlisis se ha decidido comprobar que sucede si se realiza la in-
tegral de la expresion (36) empleando en este caso el método del trapecio segun la expresion
(47).

Py(L) L (L) + Py(Lig) Lot nllica) |
2

M; = ps - (“7)

De este modo si se compara el modelo original corregido calculando la densidad del
magma del modelo realizado con el esquema de Sweby por medio de una aproximacién por
rectangulos y dicha densidad calculada por el método del trapecio, se observa en la Gréafica 19
gue no existe una gran desviacion entre ambos casos.

—a— Modelo original corregido: Mt kg/m3
—o— Modelo propio corregido (TVD): Mt kg/m3
—— Modelo propio corregido (TVD+ trapecio): Mt kg/m3
25 50 75 10.0 125150 17,5 20,0 225 25,0

o
o
(=]
w
—_
—
w
]
o

2,5 3,0 35 4,0 4,5 5,
Tiempo (h)

Gréfica 19: Comparacion de los modelos realizando la integral de la densidad el magma por dos métodos

Del mismo modo se realiz6 nuevamente el analisis anterior, pero en este caso ampliando
la cantidad de nodos del mallado pasando de una cantidad de 150 a 250 celdas. Tal y como
muestra la Grafica 20 y como cabia esperar se produce una mayor proximidad entre modelos
que podria seguir aumentando con el mallado. No obstante, también se debera tener en cuenta
que a medida que se aumenta el mallado el tiempo de ejecucion real del programa aumenta de
manera considerable.
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12,5 150 17.5 20,0 22,5 250
e,

—o— Modelo original Corregido: Mt kg/m3
—o— Modelo propio corregido (TVD): Mt kg/m3
———— Modelo propio corregido (TVD+ trapecio): Mt kg/m3
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Gréfica 20: Comparacion de los modelos realizando la integral de la densidad el magma por dos métodos aumen-
tando el mallado

Por altimo, se comprobo la influencia que tienen los logaritmos en los modelos realiza-
dos. EI modelo de origen sobre el que se basa este estudio plantea la densidad poblacional (n)
como un logaritmo debido a la magnitud de los valores que se obtienen, es por ello que se
plantea la Gréfica 21 y la Grafica 22 donde se observa el modelo original con y sin presencia
de logaritmos, y el modelo realizado, que en un principio no tiene logaritmos, con ellos.

.0

—+— Modelo propio (Sin log): Mt kg/m3
—a— Modelo original corregido Il (Sin log):Mt kg/m3

—— Modelo propio (Con log): Mt kg/m3
25 50 75 100 12,5 150 17.5 20,0 225 25

—— Modelo original corregido (Con log): Mt kg/m3
—o— Modelo original corregido (Sin log): Mt kg/m3

0002505 0,75 1,0 1,25 1,5 1,75 2.0 2.25 2.5 2,75 3.0 3,25 3.5 3,75 4,0 4,25 4.5 4,75 5.
Tiempo (h)

Gréfica 21: Influencia logaritmica en el calculo de la densidad del magma
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Gréfica 22: Influencia logaritmica en el calculo de la concentracion

No obstante, tal y como se observa, en las graficas superiores se presenta el modelo ori-
ginal con dos mallados. EI modelo con la tendencia mas alejada es aquel con un mallado de
menor tamafio, mientras que el modelo al cual se le ha aumentado el numero de divisiones
realizadas del mallado se encuentra mucho mas cerca del resto de curvas.

Es por ello que se puede concluir que la presencia de logaritmos si tiene un efecto en los
resultados, especialmente en modelos realizados con mallados pequefios.

5.5 Resolucién del mallado
La resolucion del mallado consiste dar con la cantidad adecuada de nodos en los que se
debe dividir el dominio. Este paso sera el Gltimo de los necesarios para poder validar el modelo
ya que podra conseguir una mayor aproximacion al modelo original.

Se busca aquella malla que permita obtener adecuadamente el resultado, asi como sus
detalles y variaciones, y que, ademas, presente un equilibrio entre la precision y el coste compu-
tacional que supone. Es decir, la adecuada definicion del mallado jugara un papel de gran im-
portancia en la precision, estabilidad y eficiencia de las soluciones que se obtengan.

Para llevar a cabo esto, se itera variando la cantidad de nodos Nx que definen el mallado,
de forma que se observa como afectan a la propiedad mas relevante que se evalUa en este estu-
dio, la distribucion de tamarios de particula que se representa segun la expresion (39).

Se toma como solucién final aquel mallado mas pequefio a partir del cual no se produzcan
cambios relevantes en la propiedad evaluada. De este modo, se garantiza en gran medida la
precision, y, ademas, al tomar el mallado mas pequefio, se disminuye el coste computacional.
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Todo este proceso de iteracion se aplica al modelo que se apoya en los métodos de alta
resolucion para resolverlo, concretamente en el que se aplica el esquema de Sweby, y del cual
se ha obtenido la solucion mas 6ptima.

En primer lugar, se estudiaron los casos a), b), ¢) y d) de la Figura 12 y Figura 13, donde
los mallados eran de 150, 250, 300 y 350 celdas. Tal y como se puede observar en las dos
figuras inferiores realizadas al comienzo y al final de la simulacion existen diferencias notables
entre ellas, teniendo asi, que recurrir a una nueva iteracion del mallado.
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Figura 12: Representaciones de la distribucion de tamafios de particula al comienzo de la simulacion para distintos
tamafios de mallado. (a)150 celdas (b)250 celdas (c) 300 celdas (d) 350 celdas
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Figura 13: Representaciones de la distribucion de tamafios de particula al final de la simulacion para distintos ta-
mafios de mallado. (a)150 celdas (b)250 celdas (c) 300 celdas (d) 350 celdas

La siguiente iteracion se realiza de manera anédloga analizando mallados cada vez mayo-
res. Se estudiaron mallados con 400, 500, 600, 700 celdas, donde si se analizan graficamente

estos dos ultimos como se muestra en la Figura 14 no se puede apreciar a priori ninguna dife-
rencia.
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Figura 14: Representaciones de la distribucion de tamafios de particula al final de la simulacion para distintos ta-
mafios de mallado. (e)600 celdas (f)700 celdas

Es por ello que se representa en la Tabla 2 los distintos valores en porcentaje de las

distribuciones por tamafio de particula para unos intervalos de tamafios concretos seleccionados
aleatoriamente.

Tabla 2: Distribucion de tamafios de particula para unos tamafios concretos en distintos mallados

PSD (%)
LC (mm) | 400 nodos 500 nodos 600 nodos 700 nodos
0-0,1 75,6670 74,6160 74,7928 75,0792
0,1-02 | 14,9100 15,7786 15,3808 15,0299
02-03 | 4,9913 4,9765 5,0866 5,0973

Sofia Haber Ledn 45



Modelo y Simulacion de un cristalizador continuo de mezcla perfecta

LC (mm) | 400 nodos 500 nodos 600 nodos 700 nodos
0,3-0,5 2,9565 3,1138 3,1777 3,1928
0,5-0,8 1,0426 1,0816 1,1214 1,1515
0,8-1 0,2393 0,2380 0,2444 0,2504
1-1,5 0,2219 0,2192 0,2168 0,2169

De este modo, tal y como se puede apreciar entre los dos ultimos mallados las diferencias
no son lo suficientemente elevadas como para afectar de manera relevante a la solucion, y es
por ello que se puede concluir con que el mallado adecuado es aquel con 600 nodos.

Ademas, tal y como se menciond, no solo es relevante obtener unos resultados l6gicos,
precisos y que no cambien en exceso, sino que el tiempo de ejecucion también serd un pardme-
tro a tener en cuenta. Para poder analizar esto también se ha realizado la con los tiempos de
ejecucion de la iteracion con los Gltimos 4 mallados (Tabla 3).

Tabla 3: Tiempos de ejecucion de distintos mallados

MALLADO TIEMPO

400 NODOS 1 min 26 segundos
500 NODOS 1 min 35 segundos
600 NODOS 1 min 46 segundos
700 NODOS 2 min

Los tiempos que aparecen en la tabla superior no son exactos ni precisos dado que son
los que proporciona el programa, notdndose una gran diferencia si se cronometra la ejecucion
de manera externa al programa. Ademas, cabe anotar que las simulaciones se ejecutan por me-
dio de un servidor externo, produciendo una mayor lentitud en la resolucién el problema.

Es por todo lo anterior que cabe pensar que no sea préactico llevar a cabo todo el analisis
de resultados que se muestra a continuacion con 600 nodos.

Si en la tabla inferior (Tabla 4) se muestra el mismo analisis de porcentajes de distribu-
cion de particulas por intervalos de tamafios, pero en este caso comparando la simulacion rea-

lizada con 600 y 150 nodos, se pueden apreciar unas diferencias mayores que para los casos
analizados anteriormente.

Tabla 4:Distribucién de tamafios de particula para unos tamafios concretos en distintos mallados

PSD (%)
LC(mm) | 150 nodos 600 nodos
0-0,1 78,0014 74,7928
0,1-0,2 13,5148 15,3808
0,2-0,3 4,1615 5,0866
0,3-0,5 2,5030 3,1777
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LC(mm) | 150 nodos 600 nodos
0508 | 12124 1,1214
081 | 03343 0,2444
1-15 \ 0,2728 0,2168

No obstante, dada la baja variabilidad de tendencias entre los resultados gréaficos obteni-
dos con dichos nodos y una diferencia de tiempo de ejecucion entre ambos casos de mas de un
minuto, hace que se puedan considerar razonables las diferencias entre resultados y se proce-
dera a hacer el analisis de resultados para la cantidad de 150 nodos.
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6. RESULTADOS Y DISCUSION

Tras la validacion del modelo cabe analizar los resultados obtenidos y su variabilidad
modificando parametros.

Tal y como se muestra en la Gréafica 23 inferior la concentracion crecera pasando la con-
centracion en el equilibrio ademas de la concentracion de la disolucion de entrada.

0.1

—o—C kg/kg
—o— Ceq kg/kg

0.05

0,0 0,25 0,5 0,75 1,0 1,25 1,5 1,75 2.0 2,25 2,5 2,75 3.0 3,25 3.5 3,75 4,0 4,25 45 4,75 5.0 5,25
Tiempo (h)

Grafica 23: Representacion de la concentracion frente al tiempo para el modelo validado

Esto que se observa permite ilustrar el proceso de cristalizacién, ya que la tendencia que
sigue la curva de la concentracién se debe a los fendmenos de sobresaturacién, nucleacion y
crecimiento.

La subida de la concentracion hasta situarse por encima de la de equilibrio genera el fe-
noémeno de sobresaturacion descrito en puntos anteriores, y que hace referencia a un aumento
de soluto (sulfato de potasio) en la disolucion. Esto a su vez, derivara en la formacion y creci-
miento de cristales, es decir, se impulsa el fendmeno de nucleacion.

En esta situacion, a medida que se van formando nucleos de cristales, otros van creciendo
por medio de la incorporacion de soluto a su habito cristalino. A esto se puede deber el aumento
inicial de la concentracion, que proseguira con una disminucion debido a que los cristales estan
adsorbiendo el soluto en su superficie.

Ademaés, se pueden observar distintas variaciones en esta gréafica, por ejemplo aumen-
tando en 10 grados la temperatura tal y como se representa en la Grafica 24.

En este caso llama la atencion que el tiempo en el que se produce la bajada que anterior-
mente se ha descrito y se debia a la incorporacion del soluto por los cristales, es mucho mas
suave y menos pronunciada. Esto se puede deber a la interaccidn de la temperatura, cinética y
equilibrio del sistema.
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Grafica 24: Comparacion de la concentracion frente al tiempo a distintas temperaturas

A la temperatura de 35 grados, la cinética de cristalizacion sera mas rapida que a 25, lo
que implica a su vez una tasa de crecimiento de los cristales mayor. Dicho aumento de a velo-
cidad de crecimiento de los cristales puede ser el causante de que la disminucién de la concen-
tracion de soluto sea mas prolongada en el tiempo.

No obstante, otros parametros como la solubilidad también seran influyentes. Esto se debe
a que a una mayor temperatura la solubilidad sera mayor, derivando en una mayor concentra-
cion en el equilibrio que dificulta alcanzar una sobresaturacion lo suficientemente elevada como
para gque se produzca una bajada tan brusca como en la grafica anterior. Todo esto se observa
con mayor claridad en la Grafica 25 donde tal y como se ha mencionado no se alcanza una
sobresaturacion lo suficientemente alta.
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Grafica 25: Sobresaturacion a distintas temperaturas
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Otro resultado a analizar es el obtenido en la gréfica de la densidad del magma que se
muestra en la Gréafica 26 .

—o— Mt kg/m3
100 150 200 250 3
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0,0
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Grafica 26: Representacion de la densidad del magma en el tiempo

Tal y como cabe pensar, la tendencia de esta grafica también seguira el razonamiento
anteriormente expuesto.

Cuando al inicio de la simulacion la concentracion del soluto es baja, la densidad del

magma lo sera tam
magma aumentara.

bién, mientras que a medida que se conforman los cristales, la densidad del

Esta tendencia se puede observar de manera mas clara en la Gréafica 27 donde se super-
ponen las tendencias de la concentracion y el magma, y a su vez, donde se observa que la
densidad del magma comienza a ser apreciable cuando se alcanza el punto mas alto de la con-

centracion.

—o— Modelo propio: C kg/kg
—o— Modelo propio: Ceq kg/kg

—— Modelo propio: Mt kg/m3
0.02 0.04 0.06 0.08 01 0.12 0.14 0.16

16 17 18 1.9 20 21 2.2 23 2.4 2.5 2.6 2.7 2.8 2.0 3.0 31 3.2
Tiempo (h)

Grafica 27: Representacion de la densidad del magma y la concentracion frente al tiempo
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Por tanto, el aumento de la densidad del magma tal y como cabe esperar se debe al creci-
miento de los cristales en el sistema.

Continuando con el analisis de los resultados, cabe hacer mencidn al grafico tridimensio-
nal que se representa en la Gréfica 12 a) y que sefiala en sus ejes, el tiempo, la densidad pobla-
cional y el tamafo de los cristales.

No obstante, en la Grafica 28 se puede apreciar mejor la dindmica del proceso de crista-
lizacion. En ella se puede observar como se distribuyen los cristales y como varia esta a lo largo
del tiempo, pudiendo decir que las regiones con mayor densidad poblacional estan asociadas a

un tamafio de cristales pequefios.

Ademas, habiendo observado en las graficas anteriores de manera aproximada en que
momento ocurre la nucleacién y crecimiento de los nicleos, esta grafica permite tener de ma-
nera mas ilustrada lo que sucede.
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Gréfica 28:Representacion de la densidad poblacional, tiempo y tamafio del cristal

Por otro lado, cabe analizar el tamafio de distribucion de particula frente a los tamafios de
cristal tal y como se observa en la Grafica 29 inferior.
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Grafica 29: Distribucion de los tamafios de particula frente al tamafio de cristal

La distribucién de tamarfios de particula que se observa puede ser el resultado de la com-
binacién de varios factores, donde ademas cabe mencionar que se considera un caso ideal, es
decir, en caso de tenerse en cuenta fendmenos de aglomeracion y rotura de cristales, la distri-
bucion superior cambiaria.

Ademas, este grafico nos permite comprobar lo analizado anteriormente, existen una ma-
yor cantidad de cristales de menor tamafio posiblemente debido a la nucleacion, que pese a ser
completamente aleatoria y ocurrir en distintos puntos del sistema, presenta una mayor probabi-
lidad de formar cristales de menor tamario.

Del mismo modo influye la limitacion de tamafio ya que tal y como se observa la grafica
presenta una tendencia hasta el tamafio de 1.5mm, tamafio establecido como méximo en el mo-
delo realizado. Esta restriccion del tamafio sumada a las restricciones fisicas del sistema au-
menta la probabilidad anterior de que se formen cristales pequefios.

A todo lo anterior, se le puede sumar la competencia interna de cristales por los recursos,
es decir, el soluto que incorporan por adsorcién para crecer. Segin van aumentando de tamafio
los cristales, estos van consumiendo el soluto de su entorno, lo que también jugara un papel
importante impidiendo una formacion de cristales de mayor tamario.

En esta linea de estudio, al igual que en la Grafica 24 se observa lo que ocurre al aumentar
la temperatura de operacion, cabe realizar alguna comparacion méas como el caso en el que la
concentracion de entrada aumenta pasando de 0.15 kg/kg a 0.5 kg/kg. Para este estudio, en la
Gréfica 30 que representa la concentracion se observa la misma tendencia, pero con una mayor
subida de la concentracion, es decir, una mayor sobresaturacién, y una caida de la misma de
una manera mas abrupta.
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Grafica 30: Representacion de la variacion de la concentracion al variar la concentracion de entrada

Pese a que se obtiene algo 16gico, si se puede observar una pequefia variacion en torno a
un tiempo equivalente a 3-4 horas. Se aprecia una bajada suave de la concentracion cuyo origen
a ciencia exacta es dificil de concretar.

Esta pequefia variacion puede ser causada por varios motivos, desde que se alcance un
nuevo equilibrio en ese punto, o incluso que se produzcan eventos de nucleacion adicionales
gue provoquen una nueva estabilizacion.

Siguiendo en este mismo analisis, si se realizara una comparacion en el caso de la densi-
dad del magma, no se obtendria nada més alla de un mayor valor final de la misma.

Sin embargo, si se analiza el grafico 3D que se muestra en la Gréfica 31 si se aprecian
variaciones interesantes. Pese a que sigue habiendo una mayor cantidad de cristales de menor
tamano, al aumentar la concentracion de entrada, se produce una mayor tasa de nucleacion, es
decir, se producen una mayor cantidad de cristales pequefios. Esto se puede observar claramente
dado que la densidad poblacional aumenta en una cantidad considerable respecto a casos ante-
riores.
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Gréfica 31: Representacion tridimensional al variar la concentracion de entrada al sistema

Por altimo, dado que en el modelo trata como componente a cristalizar el sulfato de po-
tasio, cabria buscar una modificacién que produjera un aumento de los tamafios de los cristales,
de este modo su distribucion en el terreno agricola se facilitaria.

Esto se puede llevar a cabo reduciendo el caudal de entrada, lo que provocaria un aumento
del tiempo de residencia que deberia derivar en unos cristales de mayor tamafio. Esto se observa

en la Grafica 32 donde se han calculado el nimero de cristales para cada tamafio posible para
distintos caudales de entrada.

Para mayor claridad de la grafica, cada eje x esta multiplicado por 10, por lo que a cada
valor de nimero de cristales que se saque habra que multiplicarlo por 10°.
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Grafica 32: Representacion del nimero de cristales para cada tamafio con distintos caudales de entrada
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En la gréfica superior, se aprecia lo que cabria esperar, a mayor caudal hay una mayor cantidad
de cristales, sin embargo, no se observa ninguna tendencia clara en la existencia de cristales de
mayor tamano.

Ademas, cabe relacionar la tendencia obtenida con la expresion (35) planteada al inicio. Tal y
como se observa, se mantiene la tendencia exponencial que ya al comienzo del modelo se podia
prever de dicha expresion. Esto afianza la fiabilidad del modelo realizado.

Enrelacion a este estudio cabe analizar la densidad del magma, es decir, la masa en cada tamafio
de cristal. En la Gréfica 33 se observa esa representacion para distintos caudales de entrada.
Cabe notar, que pese a previamente haber observado en todos los casos una tendencia similar
con mayor cantidad de cristales pequefios, esta grafica permite observar que a mayor caudal
hay una reparticiéon mas uniforme de las masas en relacion a los tamarios.

Segun el caudal disminuye, no solo hay mayor cantidad de cristales pequefios, sino que, la masa
sera mayor para dichos tamafios.
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Grafica 33: Representacion de la densidad del magma para tamafos del cristal para distintos caudales de entrada

Como segunda iteracion para el propdsito de obtener un mayor tamafio de cristal, se mantendra
el caudal de entrada de 100 kg/h, modificando en este caso la temperatura de operacion.

Al igual que en el caso anterior, para mayor claridad de la grafica, para obtener el valor real del
numero de cristales habra que multiplicar cada eje x por 10°.
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Grafica 34: Representacion del nimero de cristales para cada tamafio con distintas temperaturas de operacion

En este caso, como muestra la Grafica 34 si se puede apreciar una ligera tendencia del aumento
de tamafio de cristales a medida que se disminuye la temperatura. Esto puede ser debido a varios
factores como la disminucion de la velocidad de nucleacion, lo que producird una menor for-
macidn de nacleos permitiendo asi, que los ya existentes crezcan y adquieran un mayor tamafio.

La velocidad de crecimiento y la solubilidad también jugaran un papel importante en este ana-
lisis. En el caso del primero, al disminuir la temperatura, también lo hara la velocidad de creci-
miento, esto podria llevar a un razonamiento erréneo en el que se presuponga que por ello los
cristales adquirirdn un menor tamafio. Sin embargo, esta ralentizacién de la agregacion del so-
luto al cristal, permite que estos adquieran un mayor desarrollo antes del equilibrio.

Por otro lado, como se ha mencionado, esta la solubilidad, parametro del sulfato de potasio que
se vera disminuido al reducir la temperatura. Esto produce una sobresaturacion que podria fa-
vorecer el crecimiento de los cristales, y que, a su vez, al irse reduciendo, aminora el creci-
miento de los cristales pequefios.

Para este Ultimo caso de estudio analizado no se observan grandes cambios, es por ello que se
podra concluir que para la obtencion de cristales de mayor tamafio se requiere de cristalizadores
mas complejos que permitan el control de finos, asi como un mantenimiento del sistema en una
zona metaestable. Ademas, se podria llegar a requerir de otros equipos como clasificadores u
otros dispositivos para extraer los cristales grandes como producto final. Esto aseguraria un
proceso mas eficiente y controlado, generando cristales de mayor tamafio y mejor calidad.
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6.1 Duracion de las simulaciones
Como ha sido comentado previamente en estas simulaciones se busca el mejor resultado
bajo el menor coste computacional posible, sin embargo, en relacion a este ultimo cabe men-
cionar un tercer parametro que sera de gran relevancia a tener en cuenta en las simulaciones, el
tiempo de ejecucion.

Previamente en el punto 5.3 de resolucion del mallado, esto ya fue comentado, no obs-
tante, dada la aplicacién de distintos métodos de resolucion al modelo, cabe analizarlo nueva-
mente.

En la Tabla 5 se observa de manera esquematica el tiempo de resolucion del programa
para todos los casos tratados.

Tabla 5: Tiempos de ejecucion para los distintos casos simulados

CASOS METODO DE RESOLUCION TIEMPO DE
EJECUCION
CASO | | Se aplica el método de diferencias centradas para el calculo 32 segundos
de la tasa de crecimiento, y el método upwind para el
calculo de la densidad poblacional.

CASO Il | Se calcula la tasa de crecimiento en las caras del mallado y 30 segundos
se calcula la densidad poblacional por el método upwind.

CASO Il Se emplea el esquema combinado de k 36 segundos

CASO IV Se emplea el esquema de alta resolucion de Sweby. 2 minutos

Tal y como cabia esperar, segin aumenta la dificultad del método empleado también au-
menta el tiempo de ejecucidn, observando que en el caso 1V, que es el mas exacto es en el que
mas tiempo necesita.
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7. CONCLUSIONES

Segun el estudio realizado del proceso de cristalizacion continua de sulfato de potasio
desde el desarrollo de su modelo hasta la simulacion del mismo, se pueden realizar varias con-
clusiones.

Tras la realizacion del modelo, se ha empleado el método de discretizacion por volimenes
finitos para su validacion de una manera sencilla y precisa. No obstante, se probaron varios
casos en busca del modelo que mas se acercara al original, pudiendo concluir que el modelo
realizado con esquemas de alta resolucion, concretamente el esquema de Sweby, es el que mas
adecuado para ello. Esto se debe a que los esquemas de TVD logran evitar una difusidn excesiva
y mantener la nitidez de las discontinuidades, consiguiendo asi un balance ente la obtencién
precisa y fiable de resultados y la estabilidad numérica.

Ademaés, para buscar una mayor aproximacion se determin6 el mallado méas conveniente
para la realizacién de la simulacion, y de este modo, ser més rigurosos con el resultado. Por
medio de iteracion de la distribucion de tamafios de particula se concluyé que el mallado mas
adecuado estaba compuesto por 600 celdas.

Por medio del método seleccionado se estudiaron una serie de graficos de gran ayuda para
recopilar informacion sobre el comportamiento del cristalizador en el caso de estudio. En lo
que respecta a esto, se observd la concordancia entre el proceso tedrico de la cristalizacion en
comparacion con gréficas como la de la concentracion frente al tiempo, donde ademas se com-
probd que un aumento de temperatura afecta a la solubilidad derivando en una dificultad para
alcanzar una sobresaturacién elevada. No obstante, si por el contrario lo que se aumenta es la
concentracion de entrada, si se produce una sobresaturacién suficiente para la correcta forma-
cién de cristales. Sin embargo, este Gltimo caso requiere de un estudio profundo ya que se puede
producir una saturacion excesiva que derive en una formacion de cristales indeseable. En rela-
cién a todo esto se puede determinar que la concentracion de la disolucion de entrada sera un
elemento clave para un correcto control del proceso y para lograr los niveles de concentracion
deseado en los cristales.

Del mismo modo cabe enfatizar en el control de la densidad del magma, ya que puede
afectar la velocidad a la que los cristales se sedimentan y segregan.

Para facilitar la aplicacion como fertilizante que se le pretende dar al sulfato de potasio
cristalizado se modificaron una serie de parametros con el objetivo de aumentar el tamario de
estos cristales. La tendencia de la distribucion de tamarios de particula no se vio modificada de
manera notoria al aumentar el caudal de entrada, mientras que, por el contrario, este cambio si
afecta a la distribucion de las masas de cristales en los respectivos posibles tamafios, modifi-
cando su trayectoria.

Con el mismo objetivo de obtener unos cristales de mayor tamafio se disminuyé la tem-
peratura de operacién del sistema, obteniendo en este caso una mayor cantidad de cristales en
tamarios pequefios a medida que se disminuye la temperatura, pero sin apreciar efecto en los
cristales mas grandes. Esto en parte se debe a que los cristales pequerfios al tener una mayor area
especifica presentan una mayor tasa de crecimiento que dificulta en su crecimiento el proceso
de adsorcidn de recursos, provocando de esta forma que haya una mayor cantidad de cristales
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de menor tamafio. Este comportamiento también de refleja en la tendencia exponencial negativa
que se observa en la distribucion de tamarfios de particulas, que presenta coherencia con el fun-
damento teorico del proceso.

Es por todo lo anterior que se puede concluir que el cristalizador planteado no presenta la
sofisticacion suficiente para hacer frente a la produccion de cristales de mayor tamafio. Para
llevar esto a cabo se podria plantar en estudios futuros la adicion de un control de finos al
sistema, asi como equipos adicionales como clasificadores.
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8. POSIBLES LINEAS FUTURAS DE ESTUDIO

Este estudio realizado presenta una base amplia para futuros estudios méas completos.
Algunas de las lineas de investigacion futuras que puede tomar este TFG se exponen de manera
superficial en este punto.

En primer lugar, cabe la posibilidad de profundizar mas en la optimizacion de la cristali-
zacion del sulfato de potasio realizando un mayor estudio de las caracteristicas de estos crista-
les. Con esta ampliacion se podria conseguir aumentar la eficacia del proceso y la pureza de los
cristales obtenidos, derivando asi en una mayor calidad de los cristales.

Por otro lado, a lo largo del TFG se han considerado simplificaciones en el proceso se
cristalizacion, como por ejemplo suponiendo que no se produce aglomeracion o rotura de cris-
tales, asi como empleando expresiones obtenidas por métodos experimentales. Otra ampliacion
de este estudio podria tomar en consideracion estas anotaciones realizadas y estudiaras, pu-
diendo incluso analizar varios modelos de crecimiento de cristales como el crecimiento por
difusion o el crecimiento por agregacion.

Otra area intrigante de investigacion futura, ademas de realizar el modelo por medio de
otras formas de discretizaciéon, saliendo un poco del campo de estudio que se abarca, se podrian
analizar estrategias de control del cristalizador de sulfato de. Este estudio podria contener mé-
todos de control, como control de temperatura, control de flujo de alimentacién o control de
tamafio de cristal, que permitiria nuevamente mejorar la efectividad del proceso y la calidad de
los cristales, garantizando a su vez una estabilidad en el proceso.

Por ultimo, aplicando el conocimiento adquirido realizando este estudio, se podria plan-
tear el ampliar su investigacion a otros sistemas de cristalizacion, como por ejemplo compues-
tos organicos o sustancias bioldgicas, donde se ademas cabria estudiar otros tipos de cristaliza-
cion como por ejemplo una cristalizacion por lotes.
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9. EVALUACION DE IMPACTO SOCIAL, AMBIENTAL,
LEGAL Y ETICO

El estudio realizado en este trabajo de fin de grado debe analizarse desde la perspectiva
social, ambiental, legal y ética, considerando los beneficios y riesgos de este.

En relacion al impacto social, este estudio, pese a ser un caso simplificado puede contri-
buir al avance tecnoldgico en el campo de la cristalizacion. Los resultados pueden estudiarse y
analizarse en mayor profundidad ayudando a la mejora y optimizacion de este proceso. Esto a
su vez podria llevar a la mejora de los productos cristalizados, que podria tener efectos sociales,
como el acceso a tratamientos farmacéuticos mejorados.

Si analizamos el impacto social, suponiendo que el caso simulado se lleva a cabo de ma-
nera fisica, también se podrian mencionar aspectos relevantes relacionados con algunos Obje-
tivos de Desarrollo Sostenible (ODS), como el 10, que fomenta la disminucion de las desigual-
dades, y el cual se podria aplicar en la plantilla de trabajo del proyecto.

Desde el punto de vista legal, es fundamental garantizar el cumplimiento de las leyes y
regulaciones vigentes. El analisis de este enfoque tiene mas sentido si se realiza la hipotesis de
gue este proyecto se ha llevado a cabo de manera fisica. En ese caso al estar involucrados pro-
ductos quimicos, se deberd cumplir con el control y seguridad de estos productos. Un ejemplo
de esto es la normativa REACH de la Union Europea, es el Reglamento (CE) n® 1907/2006
donde se analiza el registro, evaluacion, autorizacion y restriccion de sustancias quimicas en
territorio europeo.

En cuanto al impacto ético, es esencial asegurar y la transparencia en el desarrollo y, en
caso de llevarse a cabo, en la aplicacion de tu trabajo. Este analisis desde una perspectiva ética
se puede relacionar nuevamente con algunos Objetivos de Desarrollo Sostenible relacionados
con el uso de recursos naturales, sostenibilidad o incluso, si se realizada, garantizar una plantilla
de trabajadores mixta, equitativa y sin diferencias salariales.

Finalmente, tratando el aspecto ambiental, tal y como en cualquier proceso industrial, la
cristalizacion también puede tener un impacto negativo en el medio ambiente si no se maneja
de una manera medioambientalmente correcta.

Para mejorar el aspecto sostenible en la cristalizacion industrial existen gran cantidad de
medidas que se pueden llevar a cabo, entre ellas serd de gran importancia minimizar la cantidad
de energia y recursos utilizados, asi como los residuos y emisiones generados. Esto se puede
lograr mediante el uso de tecnologias mas eficientes y limpias o la optimizacion del proceso.

La sostenibilidad en la cristalizacion industrial estd estrechamente relacionada con varios
de los Objetivos de Desarrollo Sostenible. En particular, el ODS 9 se refiere a la industria, la
innovacion y la infraestructura sostenibles, y presenta cierta relevancia para la cristalizacion
industrial, ya que se espera que la industria sea mas respetuosa con el medio ambiente.

Este estudio también guarda cierta relacion con el ODS 12 sobre produccion y consumo
sostenibles, que aborda la necesidad de reducir el consumo de recursos y minimizar la genera-
cion de residuos.
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En relacién al aspecto energético mencionado, se puede tratar el ODS 7 sobre energia
limpia y asequible, que presenta cierta relevancia ya que se puede plantear el uso de energias
limpias y renovables en el proceso de cristalizacion, para, de este modo, aportar un grano de
arena en la reduccion de la huella de carbono. Del mismo modo, el ODS 13 sobre accién cli-
matica también es importante, ya que la sostenibilidad en un proceso industrial tan empleado
como la cristalizacion puede ayudar a reducir las emisiones de gases de efecto invernadero y
contribuir a mitigar el cambio climatico.

Finalmente, se puede concluir que al igual que en cualquier proyecto, serd de gran rele-
vancia realizar un analisis de estos cuatro pilares, el impacto social, legal, ético y ambiental.
Ademas, en relacion a los Objetivos de Desarrollo Sostenible de las Naciones Unidas, en el
Anexo C, se localiza un mayor estudio del impacto y relevancia todos ellos.
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10. PLANIFICACION TEMPORAL Y PRESUPUESTO

La planificacion temporal y el presupuesto son dos aspectos criticos fundamentales en la
correcta realizacion de un trabajo de fin de grado. La planificacion temporal o programacion
del trabajo define las actividades necesarias para llevar a cabo el proyecto, establece un calen-
dario de ejecucion y asigna recursos a cada actividad. Por otro lado, el presupuesto desglosara
los costes estimados asociados a la realizacion de este TFG, incluyendo costes en recursos ne-
cesarios, materiales y personal, entre otros.

Un buen plan de proyecto y un presupuesto bien elaborado pueden ayudar a garantizar
que el trabajo de fin de grado se complete a tiempo y dentro de un presupuesto razonable.
Ademas, una buena planificacion es de gran ayudar para identificar posibles problemas y per-
mitir que se tomen medidas a tiempo para mitigarlos.

10.1 Estructura de descomposicion del proyecto (EDP)
La estructura de descomposicion del proyecto (EDP) es una herramienta de gestion de
proyectos utilizada para dividir un proyecto complejo en tareas mas pequefias y manejables.

En el contexto de este trabajo de fin de grado, la EDP sera de gran utilidad para descom-
ponerlo en tareas mas r, lo que a su vez servira para la planificacion y administracion el tiempo
de su elaboracion.

En la Figura 15 se observa la representacion del EDP que se ha seguido.
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Figura 15: Estructura de descomposicion del trabajo
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10.2 Diagrama de Gantt
El diagrama de Gantt sera otra de las herramientas de gestion de proyectos que se em-
pleara para planificacion de este trabajo de fin de grado. En él, se pretende visualizar el crono-
grama de las tareas que componen el mismo.

Este diagrama es una herramienta importante para mostrar el progreso del proyecto y para
asegurar que todas las tareas se completen dentro del plazo previsto. Este se compone de una
serie de barras horizontales que representan la duracién de cada una tarea las tareas dispuestas
en orden cronoldgico.

El diagrama de Gantt de este TFG se muestra en la Figura 16 y Figura 17 donde en la
primera de ellas se detallan las fechas de inicio y finalizacion de cada actividad, ademas de las
personas asignadas para cada una de ellas, donde la asignacion “Todos” hara referencia al tutor
mas el alumno.

Nombre de la tarea Fecha de inicio Fet:_ha de Asignado Estado
finalizacion
1. TRABAJO FIN DE GRADO 31/10/2022 | 18/06/2022 Sofia Terminado
1.1 PASOS PREVIOS 31/10/2022 | 10/12/2022 Sofia Terminado
1.1.1 CONTACTO CON EL TUTOR 02/11/2022 | 05/11/2022 Sofia Terminado
1.1.2 ELECCION DEL TEMA 05/11/2023 | 09/11/2023 Sofia Terminado
1.1.3 DEFINICION DEL PROYECTO 06/11/2023 | 14/11/2023 Sofia Terminado
1.2 ESTUDIOS PRELIMINARES 15/11/2023 | 14/02/2023 Sofia Terminado
1.2.1 FIJAR OBJETIVOS Y ALCANCE 15/11/2023 | 01/12/2023 Sofia Terminado
1.2.2 ESTADO DEL ARTE 18/11/2023 | 14/02/2023 Sofia Terminado
1.2.3 SOSTENIBILIDAD 25/11/2023 | 10/12/2023 Sofia Terminado
1.3 MODELADO 12/12/2023 | 15/05/2023 Sofia Terminado
1.3.1 DISENO DE LAS ECUACIONES 12/12/2023 | 19/03/2023 Sofia Terminado
1.3.2 DISCRETIZACION DE ECUACIONES | 19/03/2023 | 17/04/2023 Sofia Terminado
1.3.3 VALIDACION DEL MODELO 17/04/2023 | 15/05/2023 Sofia Terminado
1.4 ASPEN CUSTOM MODELER 25/02/2023 | 22/05/2023 Sofia Terminado
1.4.1 APRENDIZAJE 25/02/2023 | 15/05/2023 Sofia Terminado
1.4.2 MODELADO Y VALIDACION 19/03/2023 | 15/05/2023 Sofia Terminado
1.4.3 ANALISIS 25/03/2023 | 22/05/2023 Sofia Terminado
1.5 REDACCION 19/12/2023 | 18/06/2023 Sofia Terminado
1.5.1 FUNDAMENTO TEORICO 20/12/2023 15/03/2023 Sofia Terminado
1.5.2 DESCRIPCION DEL MODELADO 19/12/2023 | 15/05/2023 Sofia Terminado
1.5.3 RESULTADOS Y DISCUSION 01/05/2023 | 27/05/2023 Sofia Terminado
1.5.4 CORRECIONES Y REVISIONES 27/05/2023 18/06/2023 Sofia Terminado
| 1.5.5 ENTREGA FINAL DEL TRABAJO 18/06/2023 18/06/2023 Sofia Terminado

Figura 16: Parte | del diagrama de Gantt del TFG
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noviembre diciembre enero febrero marzo abr mayo junio
v 31 07 14 21 28 05 12 19 26 02 09 16 23 30 06 13 20 27 06 13 20 27 03 10 17 24 01 08 15 22 29 05 12 19

Nombre de tarea
4 TRABAJO DE FIN DE GRADO

41.1 PASOS PREVIOS 1
1.1.1 CONTACTO CON EL TUTOR m
1.1.2 ELECCION DEL TEMA ]
1.1.3 DEFINICION DEL PROYECTO -

41.2 ESTUDIOS PRELIMINARES I ]
1.2.1 FUAR OBJETIVOS Y ALCANCE I 1
1.2.2 ESTADO DEL ARTE I 1
1.2.3 SOSTENIBILIDAD I 1

41.3 MODELADO I 1
1.3.1 DISENO DE LAS ECUACIONES I 1
1.3.2 DISCRETIZACION DE ECUACIONES I 1
1.3.3 VALIDACION DEL MODELO I 1

41.4 ASPEN CUSTOM MODELER I ]
1.4.1 APRENDIZAJE I 1
1.4.2 MODELADO Y VALIDACION I 1
1.4.3 ANALISIS I 1

41.5 REDACCION I 1
1.5.1 FUNDAMENTO TEORICO I 1
1.5.2 DESCRIPCION DEL MODELADO I 1
1.5.3 RESULTADOS Y DISCUSION I 1
1.5.4 CORRECIONES Y REVISIONES | 1
1.5.5 ENTREGA FINAL DEL TRABAJO 1

Figura 17: Parte Il del diagrama de Gantt del TFG

10.3 Presupuesto
Tal y como se ha mencionado anteriormente, el presupuesto seré una de las partes funda-
mentales de cualquier proyecto, y esto incluye el TFG.

El presupuesto de este estudio detalla los recursos necesarios para llevar a cabo el mismo,
gue son principalmente los costes materiales y de personal, asi como los costes asociados a cada
uno de ellos. En este sentido, el presupuesto permite asegurar que l0s recursos necesarios estan
disponibles y que el proyecto pueda llevarse a cabo dentro del presupuesto.

10.3.1 Personal
En la Tabla 6, se detallaran los puestos requeridos para la elaboracion de este trabajo,
gue son un ingeniero senior (tutor del TFG) y un ingeniero junior, asi como los costes que
suponen cada uno de ellos tomando de referencia los salarios para los mismos en Estados Uni-

dos [25][26].

Tabla 6: Costes de personal

Personal Coste (€/h) Horas Total
Ingeniero senior 60 50 3.000,00 €
Ingeniero Junior 30 300 9.000,00 €

Sofia Haber Ledn 65



Modelo y Simulacion de un cristalizador continuo de mezcla perfecta

10.3.2 Otros
En este pequefio apartado se incluyen otros gastos que supone este estudio, incluyendo
material inventariable y fungible como el ordenador empleado para llevar a cabo las simulacio-
nes y material de escritorio e impresora respectivamente, asi como las licencias requeridas.
Todo esto se expone en la Tabla 7.

Cabe mencionar que la licencia del software Aspen Plus V12, esta proporcionada por la
Universidad Politécnica de Madrid, por lo que, el coste presente en la tabla superior es un valor
estimado bastante inferior al coste de una licencia de este tipo que estaria en torno a los 5.000€

Finalmente, teniendo en cuenta los gastos desarrollados en los dos subapartados anterio-
res, se puede estimar que el coste total de este proyecto es de 13.775,76 €.

Tabla 7: Coste de otros recursos necesarios

Partida Importe (€) Unidades Coste total (€)
Ordenador Dell XPS 13 1.475,76 € 1 1.475,76 €
Material de oficina 50,00 € 1 50,00 €
Material de impresora 50,00 € 1 50,00 €
Licencia anual Microsoft Office 100,00 € 1 100,00 €
Licencia anual Aspen Plus V12 100,00 € 1 100,00 €
Coste total: 1.775,76 €
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ANEXO A: Casos de Simulacion en Aspen Custom
Modeler
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CASO 1: Calculo de la tasa de crecimiento por diferencias centradas

=

8
9
10
11
12

13
14
15
16
17
18

19
20

21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32

33
34

35
36

// Parameters and variables

Max Size as RealParameter (1.5, Description:"Maximum crystal size,
mm") ;

Sizel as RealParameter (0.1);

C as massfraction (Description: "Concentracién", Record:True);

Ceq as massfraction (Description: "Equilibrium concentration,
kg/kg", Record:True);

Cout as massfraction (Description: "Concentracién combinada,
kg/kg") ;

Cin as massfraction (Description: "Concentracidn de entrada,
kg solido/kg disolv", Fixed, 0.15);

SuperSat as massfraction (Description: "Super saturation");

Tau as time Description: "Residence time, 1/h");

Mt as conc mass (Description: "Magma density, kg/m3", Record:True);
Temp as temperature (Description: "Temperatura, °C", Fixed, 25);

W as flow mass (Description:"Liquid mass flow rate, kg/h", Fixed,
100) ;

Rho as dens mass _1lig (Description: "Liquid density, kg/m3", Fixed,
1000) ;

RhoS as dens mass sol (Description: "Crystal density, kg/m3",
Fixed, 2660);

V as volume (Description: "Crystalizer volume, m3", Fixed, 0.05);
[ mm e

// Discretization (FVM)

N x AS IntegerParameter (150, Description: "Numero de celdas de
mallado");

NodosInt as Integerset ([1l: N x] , description : " Nodos internos");
NodosTotal as Integerset ([0:N x+1] , description: "Nodos Tota-
les");

/=

//Definir otras variables

Kv (NodosInt) AS NOTYPE (Description:"Factor de forma, mm");

G (NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Tasa de crecimiento,mm/h");
n_i(NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Densidad de cristales para
cada intervalo de tamafios, n°/m4");

PSD ([1:N x]) AS percentu (Description:"Particle Size Distribu-
tion") ;

LC ([0:N x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los tamafios,
mm") ;

G caras([0:N x]) AS NOTYPE (description: "Tasa de crecimiento en
las caras, mm/h");

/=

// Definir el tamafio de celda y las posiciones de la cara

dx AS REALPARAMETER ( Max Size/N x , description : "tamafio de
celda");

NodoAux as IntegerParameter ( TRUNCATE (Sizel/dx), description:
"Nodo auxiliar para el calculo de kv");
e e

//Defino un vector que en cada componente tenga el tamafio de cris-
tales de cada celda

FOR i1 IN [1:N x+1] DO

LC(1) = dx/2 + (i-1) *dx;
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ENDFOR
LC(0)=0;

//Factor de forma: cambia si es mayor o menor que 0,Ilmm que se ha
definido al comienzo como Sizel

FOR x IN [1l:NodoAux] DO

Kv(x) = 0.898 * EXP(0.168* (LC(x)*1e3)"0.5 - 8.234*(LC(x)));
ENDFOR

FOR x IN [NodoAux+l:N x] DO

Kv(x) = 4.46 * EXP(-0.0797* (LC(x)*1e3)70.5 + 6.76e-1*(LC(x)))
ENDFOR
e R
//Concentracion y sobresaturacién

Ceq = 0.0735 + 1.675e-3 * (Temp);

SuperSat = max((C-Ceq), le-5);

/) mm e
//Tasa de crecimiento

FOR x IN [0:N_x] DO

G(x) = 892 * SuperSat”2 * (1 + 5.87*LC(x));
ENDFOR

G _caras (0)=847*SuperSat"2;

G caras (N x)=0;

FOR x IN [1:N x-1] DO

G caras (x)=(G(x)+G(x+1)) /2;

endfor

/=
//Densidad poblacional

n i(0) = (4.12e1l4 * Mt * SuperSat”3.4 )/ (847.0 * SuperSat”2.0*le-
3);

//Caras internas: BALANCE POBLACIONAL

FOR x IN [1:N x] DO
$n_i(x)+(G_caras(x)*n_i(x)—G_caras(x—l)*n_i(x—l))/(dx)+
n i(x)/Tau=0.0;

ENDFOR

// Balance de masa total en el soluto
V*Rho*$Cout = W* (Cin-Cout) ;

// Concentracidén combinada
Cout = C + Mt/Rho;

// Tiempo de residencia
Tau = V*Rho/W;

// Densidad del magma
Mt = RhoS*lE—lZ*SIGMA(KV*LCA3*n_i*dx)/1.5;

[ m e e
//PSD (Particle Size Distribution) o Distribucidén de tamafos de
particula

FOR i1 IN [1:N_x] DO

PSD(i) = n i(i)/sigma(n i ([1:N x]))*100;

ENDFOR

[/ mmm e

// Condiciones Iniciales
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87 C: 0.0, initial; // No soluto

88 FOR x IN [1:N x] DO // No hay cristales
89 n i(x): 1, initial;

90 ENDFOR

91 End
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CASO 2: Calculo de la tasa de crecimiento en las caras
Unicamente se proporciona el cédigo que ha variado respecto al Caso 1.

1 // Parameters and variables
2 Max Size as RealParameter (1.5, Description:"Maximum crystal size,

mm") ;

3 Sizel as RealParameter (0.1);

4 C as massfraction (Description: "Concentracidédn", Record:True);

5 Ceq as massfraction (Description: "Equilibrium concentration,
kg/kg", Record:True);

© Cout as massfraction (Description: "Concentracién combinada,
kg/kg") ;

7 Cin as massfraction (Description: "Concentracidn de entrada,
kg solido/kg disolv", Fixed, 0.15);

8 SuperSat as massfraction (Description: "Super saturation");

9 Tau as time Description: "Residence time, 1/h™);

10 Mt as conc _mass (Description: "Magma density, kg/m3", Record:True);

11 Temp as temperature (Description: "Temperatura,°C", Fixed, 25);

12 W as flow mass (Description:"Liquid mass flow rate, kg/h", Fixed,
100) ;

13 Rho as dens mass_lig (Description: "Liquid density, kg/m3", Fixed,
1000) ;

14 RhoS as dens mass sol (Description: "Crystal density, kg/m3",
Fixed, 2660);

15V as volume (Description: "Crystalizer volume, m3", Fixed, 0.05);

16 / )/

17 // Discretization (FVM)

18 N x AS IntegerParameter (150, Description: "Numero de celdas de
mallado™");

19 NodosInt as Integerset ([1l: N x] , description : " Nodos internos");

20 NodosTotal as Integerset ([0:N x+1] , description: "Nodos Tota-
les");

21 /)

22 //Definir otras variables

23 Kv (NodosInt) AS NOTYPE (Description: "Factor de forma, mm");

24 G (NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Tasa de creci-
miento, mm/h") ;

25 n i (NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Densidad de cristales
para cada intervalo de tamafios, n°®/m4");

26 PSD ([1:N x]) AS percentu (Description: "Particle Size Distribu-

tion") ;

27 LC ([0:N_x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los tamanos,
mm") ;

28 LC caras ([0:N x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los ta-

mafos caras, mm");

29 G caras([0:N x]) AS NOTYPE (description: "Tasa de crecimiento en
las caras, mm/h");

30 //-——"—""""""""""""""""" """\

31 //Defino un vector que en cada componente tenga el tamafio de
cristales de cada celda

32 FOR i IN [1:N_x+1] DO

33 LC(1) = dx/2 + (i-1)*dx;

34 ENDFOR

35 LC(0)=0;

36 // === e
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37 FOR i IN [O:N_X] DO

38 LC caras (i) =dx*i;

39 ENDFOR

40 //Tasa de crecimiento calculada directamente en cada cara del ma-
llado

41 FOR x IN [0:N x] DO

42 G(x) = 892 * SuperSat”2 * (1 + 5.87*LC caras(x));

43 ENDFOR

44 //——————

45 //Densidad poblacional:

46 //Nodo Izquierdo: n(0)

47 n i(0) = (4.12el4 * Mt * SuperSat”3.4 )/ (847.0 * Super-
Sat*2.0*1le-3);

48 //Caras internas: BALANCE DE POBLACION

49 FOR x IN [l:N_X] DO

50 Sn_1(x)+(G(x)*n 1i(x)-G(x-1)*n i(x-1))/(dx)+ n_ i(x)/Tau=0.0;

51 ENDFOR

52//--———"—""W~—"——"""—"""""""-"""""""" " ———

53 // Condiciones Iniciales

54 C: 0.0, initial; // No soluto

55 FOR x IN [1:N x] DO // No hay cristales

56 n i(x): 1, initial;

57 ENDFOR

58 End
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CASO 3: Modelos combinado

Unicamente se proporciona el cédigo que ha variado respecto al Caso 1

1
2

1Ny

10
11
12
13
14

15
16

17
18
19

20
21

22
23
24
25
26
27
28
29
30

31
32

33

// Parameters and variables

Max Size as RealParameter (1.5, Description:"Maximum crystal size,
mm") ;

Sizel as RealParameter (0.1);

C as massfraction (Description: "Concentracién", Record:True);

Ceq as massfraction (Description: "Equilibrium concentration,
kg/kg", Record:True);

Cout as massfraction (Description: "Concentracién combinada,
kg/kg") ;

Cin as massfraction(Description: "Concentracidédn de entrada,
kg solido/kg disolv", Fixed, 0.15);

SuperSat as massfraction (Description: "Super saturation");

Tau as time Description: "Residence time, 1/h");

Mt as conc mass (Description: "Magma density, kg/m3", Record:True);
Temp as temperature (Description: "Temperatura, °C", Fixed, 25);

W as flow mass (Description:"Liquid mass flow rate, kg/h", Fixed,
100) ;

Rho as dens mass 1lig (Description: "Liquid density, kg/m3", Fixed,
1000) ;

RhoS as dens mass _sol (Description: "Crystal density, kg/m3",
Fixed, 2660);

V as volume (Description: "Crystalizer volume, m3", Fixed, 0.05);
E as notype (Description: "parametro para evitar dividir entre
cero",Fixed, 1le-10);

/e

// Discretization (FVM)

N x AS IntegerParameter (150, Description: "Numero de celdas de
mallado™);

NodosInt as Integerset ([l: N x] , description : " Nodos internos");
NodosTotal as Integerset ([0:N x+1] , description: "Nodos Tota-
les");

/= e

//Definir otras variables

Kv (NodosInt) AS NOTYPE (Description: "Factor de forma, mm");

G (NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Tasa de creci-
miento,mm/h") ;

n_1i(NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Densidad de cristales
para cada intervalo de tamafios, n°/m4");

PSD ([1:N _x]) AS percentu (Description: "Particle Size Distribu-

tion™);

LC ([0:N_x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los tamafios,

mm") ;

LC caras ([0:N _x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los ta-

maflos caras, mm");

G caras([0:N x]) AS NOTYPE (description: "Tasa de crecimiento en
las caras, mm/h");

Gn([0:N_x]) as notype (description: "G*n, mm*n°/m4*h");

r([2:N x-1]) as notype (description: "Parametro para métodos de
alta resolucién");
Z([2:N _x-1]) as notype (description: "Parametro para métodos de

alta resolucidn");
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34/ mm
/*BALANCE POBLACION METODOS ALTA RESOLUCION

35 k=1--> CARA INTERNA = N x = 1

36 k=—-1 --> CARA EXTERNA = N x = 10

37 k=1/3 --> CARAS INTERNAS = [1:N x-1]
38 CASO 3:
39 r(i)=((n i(i+l)-n i(i)+E)/(n i(i)-n i(i-1)+E));

40 Gn (1) = G(i)*(nii(z)+0.5*(1/3+2/3*r(i))*(nii(i)—nii(i—l)));
41 Todo en una misma expresién, queda de la forma:
42 Gn(i)= G(i)*(n i (i)+0.5*(1/3+2/3* ((n_ i (i+1)-n i(i)+E)/(n_1i(i)-

n i(i-1)+E)))*(n i(i)-n i(i-1)));

43 */

44 Gn(0)=G(0)*n _1i(0);

45 Gn(1)=G(1)*((n_1(2)+n i(1))/2);

46 FOR 1 IN [2:N x-1] DO

47 Gn(i)= G(1)*(n_1(1)+0.5*(1/3+2/3*((n_i(i+1)-n i(i)+E)/(n_i(1)-
n i(i-1)+E)))*(n_i(i)-n_1i(i-1)));

48 Endfor

49 Gn(N_x)= G(N x)*(n i(N x)+0.5%(n i (N x)-n i (N x-1)));

50 //-———"—">"""""M"M"""""""""""""" """ """ ———

51 //Caras internos:

52n i(0) = (4.12el4 * Mt * SuperSat”3.4 )/ (847.0 * Super-
Sat"2.0*1e-3);

53 FOR x IN [l:N_X] DO

54 $n_i(x)+(Gn(x)-Gn(x-1))/(dx)+ n_i(x)/Tau=0.0;

55 ENDFOR

56 /)=

57 // Condiciones Iniciales

58 C: 0.0, initial; // No soluto

59 FOR x IN [1:N x] DO // No hay cristales

60n i(x): 1, initial;

61 ENDFOR

62 End
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CASO 4: Modelos de alta resolucion (Sweby)

Unicamente se proporciona el cédigo que ha variado respecto al Caso 1

1
2

1Ny

10
11
12
13
14

15
16

17
18
19

20
21

22
23
24
25
26
27
28
29
30

31
32

33

34

// Parameters and variables

Max Size as RealParameter (1.5, Description:"Maximum crystal size,
mm") ;

Sizel as RealParameter (0.1);

C as massfraction (Description: "Concentracién", Record:True);

Ceq as massfraction (Description: "Equilibrium concentration,
kg/kg", Record:True);

Cout as massfraction (Description: "Concentracién combinada,
kg/kg") ;

Cin as massfraction(Description: "Concentracidédn de entrada,

kg solido/kg disolv", Fixed, 0.15);

SuperSat as massfraction (Description: "Super saturation");

Tau as time Description: "Residence time, 1/h");

Mt as conc mass (Description: "Magma density, kg/m3", Record:True);
Temp as temperature (Description: "Temperatura, °C", Fixed, 25);

W as flow mass (Description:"Liquid mass flow rate, kg/h", Fixed,
100) ;

Rho as dens mass 1lig (Description: "Liquid density, kg/m3", Fixed,
1000) ;

RhoS as dens mass _sol (Description: "Crystal density, kg/m3",
Fixed, 2660);

V as volume (Description: "Crystalizer volume, m3", Fixed, 0.05);
E as notype (Description: "parametro para evitar dividir entre
cero",Fixed, 1le-10);

/e

// Discretization (FVM)

N x AS IntegerParameter (150, Description: "Numero de celdas de
mallado");

NodosInt as Integerset ([l: N x] , description : " Nodos internos");
NodosTotal as Integerset ([0:N x+1] , description: "Nodos Tota-
les");

/= e

//Definir otras variables

Kv (NodosInt) AS NOTYPE (Description: "Factor de forma, mm");

G (NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Tasa de creci-
miento,mm/h") ;

n_1i(NodosTotal) AS NOTYPE (description: "Densidad de cristales
para cada intervalo de tamafios, n°/m4");

PSD ([1:N _x]) AS percentu (Description: "Particle Size Distribu-

tion™);

LC ([0:N_x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los tamafios,

mm") ;

LC caras ([0:N _x+1]) as NOTYPE (description: " vector con los ta-

maflos caras, mm");

G caras([0:N x]) AS NOTYPE (description: "Tasa de crecimiento en
las caras, mm/h");

Gn([0:N_x]) as notype (description: "G*n, mm*n°/m4*h");

r([2:N x-1]) as notype (description: "Parametro para métodos de
alta resolucidén");
Z([2:N _x-1]) as notype (description: "Parametro para métodos de
alta resolucidn");
=
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35 /*BALANCE POBLACION METODOS ALTA RESOLUCION
36 k=1--> CARA INTERNA = N x = 1
37 k=-1 --> CARA EXTERNA = N x = 10

38 k=1/3 —--> CARAS INTERNAS = [l:N_X—l]

39 OPCION: CASO 4

40 r(i)=((n_1i(i+1l)-n i(1)+E)/(n_i(i)-n 1(i-1)+E));

41 7z (i)=max (0, min(2*r (i), m1n(1/3+2/3* (1),2))):

42 Gn(i)= G(1)*(n 1 (1)+0.5*(Z(1)*r (1)) *(n _i(i)-n i(i-1)));

43 >>>>7 (1) =max (O, min(2*(( _i(i+1)—n_i(i)+E)/(n_i(i)—n_i(l 1)+E))
min(1/342/3*((n 1 (i+1)-n i(1)+E)/(n i(i)-n 1i(i-1)+E)),2)));

44 >>>>Gn(i)= G (1 ) (n_i(1 )+O 5*(Z2(1)*r(i))*(n i(1)-n 1(i-1)));

45 */

46 Gn(0)=G(0)*n_1(0);

47 Gn(1)=G(1)*((n_1i(2)+n_1i(1))/2);

48 for 1 in [2:N x-1] do

49 7Z (i)=max (O, mln( *((n '(i+1)—n_i(i)+E)/(n_i(i)—n_1(1—1)+E)),
min(1/342/3*((n_i(i+l)-n 1i(1)+E)/(n_i(i)-n i(i-1)+E)),2)));

50 Gn(i)= G(i)*(n_4i(1)+0. 5*( (1))*(n_i(i)-n_i(i-1)));

51 Endfor

52 Gn (N _x)= G(N x)*(n i(N x)+0.5*(n i (N x)-n i (N x-1)));

3//--——"—"—7""-"--"-"-"-"""""" " ———

54 //Caras internos:

55n i(0) = (4.12el4 * Mt * SuperSat”3.4 )/ (847.0 * Super-
Sat"2.0*1e-3);

56 FOR x IN [l:N_X] DO

57 $n_1i(x)+(Gn(x)-Gn(x-1))/(dx)+ n_i(x)/Tau=0.0;

58 ENDFOR

59 /)"

60 // Condiciones Iniciales

61 C: 0.0, initial; // No soluto

62 FOR x IN [1:N x] DO // No hay cristales

63 n i(x): 1, initial;

64 ENDFOR

65 End
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ANEXO B: Abreviaturas, unidades y acronimos
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TFG: Trabajo de Fin de grado

ACM: Aspen Custom Modeler

ODS: Objetivos de Desarrollo Sostenible

EDP: Ecuaciones en Derivadas Parciales

EDO: Ecuacion Diferencial Ordinaria

FVM: Finite Volume Method o Método de voliumenes finitos

DTP: Distribucion de Tamafios de Particulas

SIMBOLO UNIDADES

DESCRIPCION

A
Bo
C
e
Ceo
Ci
D
G
Go
Kd

az@nqm%NE<—|m<O:§§ZV

mm?
n%/m?3-h
ka/kg
ka/kg
ka/kg
ka/kg
m?/s
mm/h
mm/h
m/s
mol/L-s

g
kg/m
n°/m*
m3/h

3

Area del cristal

Tasa de nucleacion

Concentracion del soluto en la disolucion
Concentracion de saturacion
Concentracion en el equilibrio
Concentracion del soluto en la interfase
Coeficiente de difusion

Tasa de crecimiento

Tasa de crecimiento de los nucleos
Coeficiente de transferencia
Constante cinética

Masa del cristal

Densidad del magma

Densidad poblacional

Caudal volumétrico

Ratio

Ratio de supersaturacién
Temperatura

Volumen del cristalizador

Caudal masico

Funcion de flujo limite

Energia libre de Gibbs

Grosor de la capa limite
Supersaturacion

Densidad

Factor de forma

Parametro del métodos combinados
Tiempo de residencia

Sofia Haber Ledn

83



Modelo y Simulacion de un cristalizador continuo de mezcla perfecta

ANEXO C: Evaluacion de impactos de los Objeti-
vos de Desarrollo Sostenible
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Trabajo de Fin de Grado

Dirct posicve [] ] ] 12 g ] s
Indirect positive n m
voimpoct [ [] O O 6] 1|

Indirect negative

Direct negative

Don't know - more knowledge needed

Description

Los Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS) son un conjunto de metas establecidas para lograr un futuro sostenible. En el contexto de los
procesos industriales de cristalizacion, el analisis de ODS y sostenibilidad se enfoca en evaluar como estos procesos pueden contribuir,
positiva o negativamente, al correcto desarrollo de dichos objetivos y como pueden ser mejorados para minimizar su impacto ambiental y
social. Esto implica evaluar desde el uso de recursos naturales hasta |a emision de gases de efecto invernadero, pasando por la gestion de

residucs y la inclusion de practicas sociales responsables en la cadena de produccion.

Strategic choices

These are the prioritised areas that we will take action on.

Positive impacts we can strengthen even further
Megative impacts we can eliminate or minimise

Knowledge gaps we need to fill

Strategy

La cristalizacion es un proceso industrial que presenta implicaciones para los Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS), ya que puede tener

un impacto significativo en el medio ambiente y la sociedad. Para mejorar los ODS en relacion a los procesos de cristalizacion industrial, se
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puede seguir una estrategia integrada gue involucre practicas de produccion sostenibles, innovacién, conciencia y compromiso sodal, y

seguimiento y evaluacién del desempefio.

S NO POVERTY

End poverty in all its forms everywhere

il

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacién.

ZERO HUNGER

End hunger, achieve food security and improved nutrition and
promote sustainable agriculture

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacién.

GOOD HEALTH AND WELL-BEING

Ensure healthy lives and promote well-being for all at all ages

Impact Motivation

La cristalizacion se utiliza en la produccidn de muchos medicamentos, induidos

DIRECT POSITIVE analgésicos, antidepresivas, antibiaticos y otros tratamientos médicos

importantes. Al garantizar que se produzcan productos farmacéuticos de alta

calidad, la cristalizacién contribuye a mejorar la salud y el bienestar de las

PErsonas.
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/"M QUALITY EDUCATION

I!!II Ensure inclusive and equitable quality education and promote

lifelong learning opportunities for all

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacién.

T GENDER EQUALITY

g Achieve gender equality and empower all women and girls

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sestenible no se encuentra estrechamente

INDIRECT POSITIVE relacionado con los procesos industriales de cristalizacién, No obstante, a lo

largo del proceso de cristalizacion, la plantilla de trabajadores necesaria podra

ser mixta de manera equitativa entre hombres y mujeres,

1 CLEAN WATER AND SANITATION

Ensure availability and sustainable management of water and
sanitation for all

Impact Motivation

La cristalizacion se utiliza en la produccién de productos quimicos y materiales

DIRECT POSITIVE que pueden contaminar el agua si no se manejan adecuadamente. Por lo tanto,

sera importante implementar practicas de produccién sostenibles

AFFORDABLE AND CLEAN ENERGY

Ensure access to affordable, reliable, sustainable and modern

energy for all
Impact Motivation
Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente
NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacion. Mo obstante, se
podran emplear energias limpias para el proceso de cristalizacion.
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oy DECENT WORK AND ECONOMIC GROWTH

Promote sustained, inclusive and sustainable economic growth,
full and productive employment and decent work for all

o

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacion. No obstante, se

podra adoptar dicho ODS en la plantilla de trabajadores necesarios para el

proceso de cristalizacion,

=7 INDUSTRY, INNOVATION AND
INFRASTRUCTURE

& Build resilient infrastructure, promote inclusive and sustainable
industrialization and foster innovation

Impact Motivation

La cristalizacion es un proceso clave en |a produccién de productos quimicos y

DIRECT POSITIVE materiales que se emplean en gran variedad de sectores. Mejorando la

eficiencia y la sostenibilidad de los procesos de cristalizacion, se pueden

mejorar |a innovacion y la infraestructura industrial.

IF= REDUCED INEQUALITIES

- Reduce inequality within and among countries

-
v

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacion.

SUSTAINABLE CITIES AND COMMUNITIES

Make cities and human settlements inclusive, safe, resilient and

sustainable
Impact Motivation
Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente
NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacion. Mo obstante, se
podran adoptar las politicas sostenibles que propone este objetivo,
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T RESPONSIBLE PRODUCTION AND
~~<| CONSUMPTION
QO

Ensure sustainable consumption and production patterns

Impact Motivation

La cristalizacion es un proceso intensivo en recursos que requiere una cantidad

DIRECT POSITIVE significativa de energia, agua y materias primas. Al implementar précticas de

produccién sostenibles y minimizar el desperdicio, se puede promover una

produccion y censumo responsables,

e CLIMATE ACTION

Take urgent action to combat climate change and its impacts

Impact Motivation

Pese a no ser un ODS estrechamente relacionado con el proceso de

INDIRECT POSITIVE cristalizacién que se trata en este TFG, la accién por combatir el cambio

climatico estara presente, por ejemplo planteando una correcta gestion de

residuos, tanto solidos como hidricos tras el proceso de cristalizacion,

LIFE BELOW WATER

e Conserve and sustainably use the oceans, seas and marine
w resources for sustainable development

Impact Motivation

La cristalizacion puede tener un impacto en los ecosistemnas acuaticos

DIRECT POSITIVE especialmente si se producen sustancias quimicas toxicas o se utilizan practicas

de produccion insostenibles. En relacion al ODS 6 previamente mencionado,

sera importante adoptar practicas de produccion sostenibles y respeten la vida

submarina,
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LIFE ON LAND

Protect, restore and promote sustainable use of terrestrial
ecosystems, sustainably manage forests, combat desertification,
and halt and reverse land degradation and halt biodiversity loss

Impact Motivation

La cristalizacion puede tener un impacto en los ecosistemas terrestres, sobre

DIRECT POSITIVE todo si se producen sustancias quimicas toxicas o se utilizan practicas de

produccién insostenibles. Tal y como se ha mencionado previamente, sera

importante adoptar practicas de produccion sostenibles y respeten los

ecosistemnas terrestres.

a8 PEACE, JUSTICE AND STRONG
'j;"’“ INSTITUTIONS

Promote peaceful and inclusive societies for sustainable
development, provide access to justice for all and build effective,
accountable and inclusive institutions at all levels

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacién,

3 PARTNERSHIPS FOR THE GOALS

Strengthen the means of implementation and revitalize the global
partnership for sustainable development

Impact Motivation

Este Objetivo de Desarrollo Sostenible no se encuentra estrechamente

NO IMPACT relacionado con los procesos industriales de cristalizacién.

90 Escuela Técnica Superior de Ingenieros Industriales (UPM)



