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RESUMEN

Robles, Liz. Junio, 2023. Modelacion y simulacién de un dispositivo de refinacion del biogéas
empleado para la eliminacién del sulfuro de hidrégeno mediante el software COMSOL
Multiphysics. Instituto Tecnoldgico de Costa Rica. Profesor Asesor: PhD. Bruno Chiné Polito

En este proyecto se trabajé en el desarrollo de un modelo y una simulacién para la
eliminacion del sulfuro de hidrogeno (H2S) del biogés; debido a lo peligroso que es este compuesto
tanto para las personas, como el ambiente y los dispositivos donde se emplea el biogés. Para
generar el modelo se escogié como base un filtro de carbdn activado previamente implementado
en los biodigestores del programa “Biogds para Todos” Yy se estudio el mecanismo mediante que
rige la filtracion del H2S con el carbén activado. Se decidid utilizar el software de COMSOL
Multiphysics para llevar a cabo el proyecto; se analizaron 2 tutoriales diferentes. Se realizaron
varias modificaciones a los modelos base de los tutoriales con el fin de entender el efecto de los
diferentes parametros requeridos, Se procedio a realizar un primer modelo al cual posteriormente
se realizaron diversas modificaciones para adaptarlo lo mas posible a la realidad del mecanismo
de desulfuracion mediante las propiedades obtenidas experimentalmente y de la literatura.
Adicionalmente, se cambi6 de geometria para contemplar la ubicacion de los filtros en el sistema
de generacion del biogas. Se emplearon las “Ecuaciones de Brinkman” para estudiar la mecanica
del fluido y “Transporte de Especies Diluidas en Medios Porosos” para la filtracion del biogas. Se
obtuvo para el modelo final una caida de presién de aproximadamente 26.87 Pa a lo largo del filtro.
Respecto al campo de velocidad, se observd que cuando el fluido llega al filtro disminuye su valor
considerablemente y se vuelve constante y homogéneo a lo largo del filtro; a la salida de este, el
campo de velocidad aumenta nuevamente sin llegar al valor maximo original. Finalmente, se
obtuvo una baja efectividad teorica del filtro usando el modelo planteado, ya que esté logra
eliminar una cantidad minima del sulfuro de hidrégeno que entra al filtro. Este resultado se pudo
deber a que no se cuenta con datos experimentales basicos para la simulacién adecuada del
mecanismo, como lo es la constante de velocidad de reaccion de la oxidacidon del H.S y la

concentracion de oxigeno presente en el carbon activado.



ABSTRACT

In this project, a model and simulation for the removal of hydrogen sulfide (H2S) from
biogas was developed, considering its hazardous nature for humans, the environment, and the
devices used in biogas applications. An activated carbon filter was chosen as the basis for the
model, which had been previously implemented in the biodigesters of the "Biogas for All" program.
The mechanism governing the filtration of H2S using activated carbon was studied. It was decided
to use COMSOL Multiphysics software to deploy the project and two different tutorials were
analyzed for guidance. To understand the effect of the different required parameters, several
modifications were made to the base models from the tutorials. Initially, a first model was
generated, and then various adjustments were made to it to align it as closely as possible with the
reality of the desulfurization mechanism by using experimentally obtained properties and relevant
literature data. Additionally, the geometry was changed to account for the placement of the filters
in the biogas generation system. The "Brinkman Equations"” were used to study fluid mechanics
and "Transport of Diluted Species in Porous Media" for biogas filtration. The final model showed
a pressure drop of approximately 26.87 Pa across the filter. Regarding the velocity field, it was
observed that when the fluid enters the filter, its value decreases significantly and becomes
constant and homogeneous along the filter. At the filter outlet, the velocity field increases again
without reaching the original maximum value. Ultimately, a low theoretical effectiveness was
obtained for the filter using the proposed model, as it only managed to remove a minimal amount
of H,S entering the filter. This result may be attributed to the lack of basic experimental data
required for an accurate simulation of the mechanism, such as the reaction rate constant for H.S

oxidation and the concentration of oxygen present in the activated carbon.
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I. INTRODUCCION



I.1. Identificacion de la empresa

El programa “Biogas para Todos” nace con la idea de emplear energias sostenibles y
alternativas a los combustibles fosiles en la zona atlantica del pais. Este tiene como principal
propdsito empoderar a los productores agropecuarios con medios tecnoldgicos para la produccion
de energia renovable mediante la digestion anaerobia, lo cual a su vez conlleva un mejor manejo
de los desechos orgénicos para evitar la contaminacion de los diferentes hébitats. Este
conocimiento se les ha propiciado mediante talleres-tedrico practicos (Tecnologico de Costa Rica,
2023).

Este programa tuvo sus inicios en el 2012 y actualmente abarca 3 comunidades: Zota 1,
Zota 2 y Diamantes y Lomas en Rita de Pococi. La energia generada a través de este proyecto es
aprovechada como combustible para las cocinas, iluminacion y diferentes elementos mecanicos
como ordefiadoras y generadores eléctricos. ElI programa ha sido parte de los proyectos de
extension universitaria del Instituto Tecnoldgico de Costa Rica por varios afios. Actualmente es
parte del proyecto de extension 1353022 titulado “Seguridad, sostenibilidad y resiliencia en
sistemas de aprovechamiento de biogas a escala doméstica y pequefia para el sector agropecuario
y agroindustrial de la Region Huetar Caribe.” El proyecto de extension pretende transferir
tecnologia avanzada de biorefinacion para hacer del biogas un combustible mas seguro y con
mayor poder calorifico a comunidades usuarias de biodigestores, utilizando materiales accesibles
en Costa Rica. Para el programa es importante contar con un modelo matematico del proceso de

filtracion, para poder disefar filtros apropiados para los sistemas de biogas en el pais.
1.2. Justificacién del proyecto

Actualmente las fuentes de energia renovable y sostenible se han convertido en un tema de
alta relevancia debido a la situaciéon climética. Segun la Organizacion Meteorolégica Mundial
(OMM) la situacion respecto al cambio climatico ha empeorado debido a que las concentraciones
de gases de efecto invernadero siguen aumentando. Las emisiones de combustibles fosiles han
aumentado por encima de los niveles en los que se encontraban antes de la pandemia.

Adicionalmente, los tltimos 7 afios han sido los mas calidos registrados (United Nations, 2022).

Una alternativa que se ha investigado en afios recientes es el uso del biogas como posible

fuente de energia. El biogas es una mezcla de gas que generalmente contiene metano CH4 (55-



80%), didxido de carbono CO» (20-45%), nitrogeno (0-10%) y cantidades pequefias de sulfuro de
hidrogeno H,S y otras impurezas (Ramirez, 2020). EI CH4 aporta mas del 20% de las emisiones
humanas de los gases de efecto invernadero. Al emplearse para producir energia, el CHa
combustiona, transformandose en didxido de carbono (CO.). El biogas puede reemplazar a los
combustibles fosiles como fuente de energia térmica y eléctrica. Sin embargo, debido a las
impurezas que este posee, se debe realizar un proceso de refinacion para su uso seguro y eficiente.
Los contaminantes que este presenta impactan la eficiencia de los equipos y por ende reducen la
vida util de estos. El sulfuro de hidrogeno (H2S) es un gas tdxico y dafiino, que no solo amenaza
la salud fisica humana, sino que también provoca la corrosion de las tuberias de metal y los equipos
en condiciones célidas y humedas. Al quemarse, el H>S se oxidara a dioxido de azufre (SO>), el
cual es uno de los principales contaminantes atmosféricos. Se requiere menos de 100 ppm de H2S
para la mayoria de las aplicaciones (Skerman et al., 2017).

Debido a esto, se plantea coémo problema cémo eliminar el H,S de forma segura, a
un bajo costo y evaluar la eficiencia de ese filtro contra otras soluciones del mercado. Para esto
se propone realizar utilizar métodos de analisis computacional para poder evaluar el disefio de un

posible filtro para la remocion del H2S en zonas rurales donde se empleen biorreactores.
1.3. Impacto socioambiental

El acceso a la electricidad se ha vuelto en las Gltimas décadas un recurso esencial para la
vida cotidiana de muchas personas. Mediante este es posible tener servicios como la iluminacion
calefaccién, coccién, potencia mecénica, transporte y telecomunicaciones. Segun la Agencia
Internacional de la Energia, la electricidad es la fuente de energia con mayor demanda y se espera
que en los proximos 25 afios su demanda aumente considerablemente. La principal fuente
actualmente de la electricidad son los combustibles fésiles representando un 61.3%. Debido a esto,
la generacion de electricidad es una de la fuente mas grandes de didxido de carbono a nivel mundial.
(IEA, 2023)

Debido al esperado incremento en la demanda del recurso eléctrico, el enfoque de su
produccién se ha enfocado en la energia renovable con el objetivo de poder cumplir con esta
demanda y lograr bajar las emisiones de dioxido de carbono y otros gases de efecto invernadero.
Se espera que para el 2025 las energias con bajas emisiones cubran la mayor parte del crecimiento
de la demanda global de electricidad y asi se logre disminuir las emisiones en los siguientes afios.
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Las energias renovables experimentaron un avance interanual del 5,7%. Un aumento en la
generacion renovable en la region de pacifica de Asia representd mas de la mitad del aumento,
seguido por América. Se predice un crecimiento anualizado superior al 9% para estas energias.
(IEA, 2023)
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Figura 2. Variacion interanual de la generacion eléctrica (izquierda) y Evolucion de la
intensidad media de CO> (derecha) en América de 2019-2025 (IEA, 2023).

El biogas como se ha mencionado anteriormente es una fuente de energia prometedora ya
que emplea el metano para generar electricidad, calefaccion, como combustible para cocinas y
energia para dispositivos mecanicos como generadores de electricidad u ordefiadores. Ademas,
ayuda a reducir las emisiones de metano, propicia un mejor manejo y reutilizacion de los desechos
organicos al emplearlos como materia prima para la generacion del biogas y posteriormente como

digestato, sustancia fertilizante un co-producto del proceso de generacién del biogés.

Uno de los productos secundarios del biogas considerado una impureza y ademas de un
riesgo ambiental es el H2S. Si el biogas se emplea previo a ser filtrado de esta impureza no solo
corroe y compromete la vida util de los elementos metalicos con los que entra en contacto, sino
que también baja la eficiencia del biogas. Debido a esto es imperativo la utilizacién de un filtro
para garantizar un mayor aprovechamiento del biogas de los sistemas empleados en su generacion
y los elementos que los emplean como combustible. Al cumplir con este objetivo se propicia a la
poblacion de las fincas agropecuarias a emplear los biodigestores, ya que se benefician de los

residuos generados por sus actividades.
I.4. Obijetivos del proyecto
1.4.1. Objetivo General

Analizar un filtro para la remocion del sulfuro de hidrégeno en un proceso de biorefinacion
de biogas, mediante la modelacién y simulacion computacional con COMSOL Multiphysics.

1.4.2. Objetivos Especificos

i. Investigar las tecnologias actuales empleadas para la remocion del sulfuro de
hidrogeno del biogas mediante filtros porosos y los mecanismos gobernantes para
la obtencion de un modelo preliminar.

ii.  Generar un modelo para la simulacion computacional de los fenomenos de
transporte en un filtro poroso empleando COMSOL Multiphysics para la obtencion

de resultados cuantitativos representativos.



iii.  Evaluar los fendmenos de transporte del biogas en el filtro poroso para la validacién

del modelo de acuerdo con datos experimentales disponibles.
I.5. Alcances y limitaciones

El alcance de este proyecto es evaluar un posible filtro modelado computacionalmente para
determinar si su uso seria teéricamente beneficioso para implementarlo en las fincas agropecuarias
del programa Biogéas para Todos. Este filtro se centrara en lo que es la remocion del sulfuro de
hidrogeno solamente. Se obviara el resto de las impurezas presentes en el biogas como el dioxido

de carbono, el nitrogeno, entre otros.

Las dimensiones del modelo a usar se plantearan en base a elementos que se puedan obtener
en los diferentes almacenes, ferreterias y entre otros establecimientos ubicados en Costa Rica.
Ademas, el material para el filtro seré seleccionado mayormente por su disponibilidad en el pais.
Otro actor relevante para el disefio del filtro es que este garantice un mantenimiento facil de realizar

sin necesidad de contratar un experto técnico aparte para realizar esta tarea.

Las condiciones iniciales para realizar la simulacidon seran inicialmente con datos de
literatura, que posteriormente se espera completar con base a datos reales experimentales obtenidos
de las fincas agropecuarias del proyecto de Biogas para Todos. Esto serd con el fin de poder
garantizar que los resultados obtenidos reflejaran el uso real del filtro en estas fincas. Para llevar a

cabo la modelacion y simulacion planteada se utilizara el software de COMSOL Multiphysics.
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I1.1.Produccion del biogas y su composicion

El biogés, el cual consiste mayoritariamente de metano y didxido de carbono en estado
gase0so, es una energia renovable basada en hidrocarburos producidos mediante digestion
anaerobia de materia organica. La implementacion del biogas permite una utilizacién efectiva de
los desechos biodegradables garantizando un impacto ambiental minimo, especialmente en la
calidad del aire a diferencia de los combustibles fosiles, ya que estos afectan en gran medida la
calidad del aire (Gupta et al., 2023). El biogas presenta también presenta la ventaja de que se puede
generar durante todo el afio independientemente del clima o el viento. Para generar el biogas se
pueden implementar desechos orgéanicos de granjas ganaderas, plantas de procesamiento de
alimentos, cervecerias, molinos de aceite de palma, destilerias de etanol, molinos de papel, plantas
de tratamiento de aguas residuales y desechos domeésticos (Biogasclean, 2021). Una de las
principales fuentes de obtencidn del biogas son los desechos agricolas como restos de las verduras
y frutas crudas, cultivos y pastos. Los desechos agricolas son de bajo costo y materias primas

verdes por lo que garantizan una bioenergia ecolégicamente segura (Keerthana Devi et al., 2022).

Existen dos tipos de procesos de fermentacion de la materia prima para la produccién de
biogés. El primero es el proceso de fermentacion de estado sélido, el cual se emplea solo con
bacterias. Los sustratos que se pueden emplear para este proceso son restos de frutas, vegetales,
heno, papel, pulpas, arroz, etc. El segundo proceso es el de fermentacion sumergida donde se
requiere un contenido de humedad elevado. Este es un proceso lento e involucra el uso de
microorganismos y hongos. Los sustratos empleados pueden ser agua residual, jugos de frutas o
verduras, melaza, azlcar soluble, etc (Keerthana Devi et al., 2022).

La digestién anaerobia es una secuencia de cuatro etapas metabdlicas catalizadas por
bacterias en la que este microorganismo convierte la materia biodegradable en una mezcla de gases
en ausencia de oxigeno. Estas etapas son hidrolisis, acidogénesis, acetogénesis y metanogénesis.
La primera etapa de la digestion anaerobia es la hidrdlisis donde los polimeros organicos insolubles
se descomponen en derivados solubles en presencia de una enzima hidrolitica de bacterias
anaerobias. En esta etapa se descomponen las moléculas complejas en moléculas mas simples. En
la segunda fase, la acidogénesis, los derivados solubles se transforman en &cidos carboxilicos de
cadena corta, alcoholes, hidrogeno y didxido de carbono en presencia de varias bacterias

anaerobias. Durante esta etapa los aminoacidos se convierten en acidos organicos mediante dos
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reacciones bioquimicas, la transaminacion y la reaccion Stickland. En la reaccion de
transaminacion los aminodacidos reaccionan con CsHgOs y forman C3H4Os y CsH4Os. En la
acetogeénesis, los &cidos carboxilicos de cadena corta y los alcoholes formados en la etapa anterior
se convierten en acetato, hidrégeno y dioxido de carbono en presencia de acetogenos. El principal
regulador de esta etapa es la presion parcial operativa del hidrégeno que dificulta el metabolismo
de los acetdgenos. Durante la metanogénesis, la cuarta y Gltima fase, el &cido acético, el dioxido
de carbono y el hidrégeno se convierten en metano y didxido de carbono con otros restos de otros
gases. El 4cido acético se convierte en dioxido de carbono y metano y el didxido de carbono se

reduce en metano y agua a través del gas de hidrogeno (Gupta et al., 2023).

Agro industrial waste

Hydrolysis
l (Carbohydrate, protein, fat)
Acidogenesis Hydrolysis Hydrolytic bacteria
Cellulose, amylase,
lipase
Acetogenesis _ -
Fatty acids and amino
acids
Methanogenesis :
Acetogenic Acetate kinase, Co acetyl transferase,
bacteria formate hydrogen lyase
Volatile fatty acid
4 Y
Hydrogen producing Hydrogen utilizing
acetogenic bacterial acetogenic bacteria
Hvdrogenases ; Carbon monooxide
A (Methanogenic dehydrogenases
Bacteria)
Biogas (Methane) Biogas (Methane)

Figura 3. Diagrama de flujo de la produccion del biogas (Keerthana Devi et al., 2022).

Durante el proceso de produccion del biogas, se debe tener en consideracion los diferentes
parametros que pueden afectar la digestion anaerobia; entre estos esta la temperatura, el pH, la
relacion C/N, los requisitos nutricionales, la demanda quimica de oxigeno, el tiempo de retencion
y la presion. La temperatura puede afectar la reaccion de fermentacion, la reaccion metabdlica y
la tasa de crecimiento de reaccion. La produccién del biogas se regula de acorde a 3 rangos de
temperaturas diferentes: psicrofilico (12-24 ° C), meséfilo (22-40 ° C) y termofilico (50-60 ° C).
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Se determiné que la temperatura Optima para la etapa de metanogénesis es de 37 ° C, sin embargo,
para las 3 etapas previas esta temperatura no es adecuada. Por otro lado, se tiene el efecto del pH;
entre los valores de pH de 6 y 7 se da la etapa de generacion del metano y se determind que la
produccion de biogas es alta a un valor de 6.5 pH. Otro factor por considerar es la presion; a una
presion baja se genera una alta produccion de biogas. El valor 6ptimo de presion es entre 4-5 kPa.
La presion tiene una gran relevancia en la etapa de metanogénesis donde altos niveles de presion
reduciran la produccion de biogés. A altas presiones (alrededor de 9 kPa) el sustrato si se convertira
en metano, sin embargo, el rendimiento de este es demasiado bajo. Los Ultimos dos factores que
se deben de tener en consideracion son demanda quimica de oxigeno y la relacion Carbono (C)/
Nitrogeno (N). Este primero depende de la tasa de carga organica y la velocidad de flujo de la
reaccion. Respecto al segundo factor, se debe mantener constante durante el proceso. Algunos
valores de C/N utilizados en la produccion de biogas bajo el proceso de degradacion anaerobia son
20, 30, 43,5y 60; el valor 43,5 genera una mejor produccion de biogas. Un valor bajo de C/N
puede significar una gran cantidad de nitrégeno y/o un bajo contenido de carbono, lo cual puede

producir amoniaco (compuesto toxico para el medio ambiente) (Keerthana Devi et al., 2022).

La composicion del biogas depende principalmente de la materia prima que se emplee; sus
principales componentes son el metano (45 % —75%) y didxido de carbono (20%-50%). Las tasas
de flujo de biogas pueden estar en el rango de menos de 1 m® por hora a varios miles de metros
cubicos por hora (usualmente en vertederos). Sin embargo, también puede tener impurezas como
el sulfuro de hidrogeno (H.S) que produce corrosion y la combustion de biogas no desulfurado
produce la emision de SOx en los gases de combustion. La concentracidon de H.S en el biogas sin
filtrar puede oscilar entre unas pocas ppmv (0,5-700 ppmv en gas de vertedero) hasta méas de 30
000 ppmy en el proceso de fabricacion de pulpa de la planta. (Ramirez, 2020) EI H.S formara
dioxido de azufre (SO2) y acido sulfirico (H2SOa) durante la combustion, lo que da como resultado
una corrosion muy agresiva. Debido a esto, se requiere que el H2S en el gas limpio no exceda 100-

250 ppmv (Biogasclean, 2021).
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Tabla 1. Composiciones tipicas del biogas (Gupta et al., 2023).

Concentracion

c . Formula | - bilidad Tipo de
omponente ) i actic amabilida
Quimica  \sertedero Digestion Componente
Anaerobia
Metano (%vol) CHa 35-65 53-70 Inflamable Principal
Dioxido de carbono No es Impureza
CO2 15-50 30-47 _
(%vol) inflamable
o No es Impureza
Nitrogeno (%vol) N2 and NH3 5-40 0-3 )
inflamable
Hidrdégeno (%vol) H2 0-5 0-2 Inflamable Impureza
Sulfuro de Inflamable Impureza
o H2S 0-100 0-10
Hidrégeno (%vol)
) No es Impureza
Oxigeno (%vol) 07 0-5 0-1 )
inflamable
No es Impureza
Agua (%vol) H20 0-5 5-10 )
inflamable
Amonio (ppmy) NH3 0-5 0-100 Inflamable Impureza
Monoxido de Inflamable Impureza
CO 0-3 —

Carbono (%vol)

11.2.Usos del biogés

El biogéas es bioenergia gaseosa intrinsecamente renovable debido a que se crea a partir de

biomasa y tiene potencial de mitigar los gases de efecto invernadero, ya que mantiene un ciclo de
carbono cerrado (Gupta et al., 2023). Estos tipos de bioenergia se puede utilizar en la generacion
de electricidad y en la tecnologia de pilas de combustible (Keerthana Devi et al., 2022). El biogas

tiene una amplia gama de aplicaciones como gas crudo o procesado, sin embargo, su principal la
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aplicacion es para la coccion y como fuente de energia térmicay eléctrica. El biogas tiene potencial
para reducir la dependencia de la biomasa solida como la lefia que puede llevar a unatala de arboles
no controlada, especialmente en paises en desarrollo con una baja cobertura de la red eléctrica
convencional y poca disponibilidad o accesibilidad a recursos energéticos como el petréleo, gas
licuado de petréleo (GLP) y el gas natural. El biogas refinado se considera como una forma
“superior” de biogas con aplicaciones mas eficientes al no contener impurezas con H2S 'y COz y
diversas como fuente de energia. Esto ha permitido que el biogés se considere como un recurso
energético sostenible para la produccién térmica y eléctrica. Muchas tecnologias y motores
primarios estan disponibles para la conversion de biogas en energia Util y electricidad. Algunos
sistemas son el uso de motores Stirling, motores de gasolina, calderas y turbinas de vapor, celdas
de combustible y turbinas de gas. Adicionalmente, el biogas también se puede utilizar en la
fabricacion de hidrégeno, se puede enriquecer para producir biometano y se puede utilizar como

materia prima para la produccion de combustibles para el transporte (Kabeyi & Olanrewaju, 2022).

En el programa de Biogas para Todos del ITCR se ha aprovechado el biogés generado para,
coccion, calefaccion de agua, accionar motores de equipos como picadoras de pasto, bombas de

vacio de unidades de ordefio, molinos y bombas de agua (Viquez, 2021).
11.3.Produccion del biogas en el programa “Biogas para Todos”

En el programa se trabaja principalmente con sistemas de digestién anaerobia a escala
domeéstica. En esta escala en Costa Rica los digestores son de tipo tubular de PVC y se colocan de
forma paralela al piso y se sellan herméticamente para asegurar que no haya oxigeno dentro de
este. Ademas, se colocan bajo techo para ser protegidos de los rayos solares. Presentan una entrada
para la materia organica, una salida de purga de materia sélida, una salida del digestato y una salida
del biogas. A este se le adiciona un compartimiento de almacenamiento para el digestato. El
digestato es un liquido que puede ser empleado como fertilizante debido a que es muy nutritivo
para suelos. La siguiente figura presenta un esquema de los biodigestores empleados en el proyecto
(Villarreal et al., 2021).
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Figura 4. Diagrama de los componentes usuales de lo biodigestores implementados en el

programa “Bogas para Todos” (Villarreal et al., 2021).

El biodigestor es alimentado mediante un separador de solidos para evitar el ingreso de
solidos flotantes, como piedras o0 grasa al biodigestor. Este separador cosiste de 3 cajas o
compartimientos de concreto o PVC conectados mediante tuberias. La primera se denomina caja
de registro (en la cual se deposita la materia organica diluida), la segunda es la caja de separacion
de registros y la tltima es la caja donde se deposita la biomasa que entrara al biodigestor. Para los
biodigestores del proyecto se les recomienda emplear como materia organica el estiércol animal
de aves de corral, bovino o porcino. También se recomienda lo que son restos de bebidas, aceites

de cocina y comida licuada (Villarreal et al., 2021).

Para el aprovechamiento del biogas se debe instalar una tuberia que lo lleve desde el
biodigestor a los diferentes aparatos donde se empleara. En esta tuberia adicionalmente se debe
instalar una valvula de servicio, una valvula de seguridad que regule la presion del biodigestor,
una llave de paso que controle el flujo del biogas y un filtro que elimine el sulfuro de hidrogeno

del biogés para evitar la corrosion de elementos metalicos (Villarreal et al., 2021).
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Figura 5. Diagrama general de la alimentacion y conexion de los biodigestores implementados
en el programa Biogéas para Todos (Villarreal et al., 2021).

11.4.Problemas generados por el H2S

El sulfuro de hidrégeno es un gas incoloro, maloliente, inflamable y toxico que
normalmente oscila entre 50 y 5000 ppm en el biogas, aunque puede alcanzar valores superiores
como 20 000 ppm en algunos casos. La desulfuracion es necesaria para evitar la corrosién en
generadores eléctricos, unidades de almacenamiento de gas y otra maquinaria en la aplicacion de
biogas, como tuberias, compresores, motores, turbinas y otras unidades. Ademas, se logra mejorar
el contenido energético del biogas al filtrarlo. La adsorcion es una de las técnicas més eficientes
para la purificacion de biogéas debido a su alta eficiencia de eliminacién de H»S y bajo costo
(Francois et al., 2023).

El sulfuro de hidrégeno es emitido por plantas de tratamiento de aguas residuales
municipales convencionales, desechos humanos y de ganado. Este es toxico para la salud publica,
ya que puede afectar el sistema respiratorio y causa contaminacién ambiental debido a su mal olor.
La exposicion a una alta concentracion de HaS se considera extremadamente peligrosa para la
salud, ya que puede interactuar inmediatamente con la hemoglobina en la sangre, impidiendo que
el oxigeno llegue a los 6rganos vitales del cuerpo. Después de 1 a 8 horas de exposicion a

concentraciones entre 100 y 200 ppm, se puede experimentar vision borrosa y la muerte mientras
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que en concentraciones de 1000 a 2000 ppm la persona expuesta puede morir en segundos.
Adicionalmente, el sulfuro de hidrogeno produce éOxidos de azufre mediante su combustion,
formando didxido de azufre (SO>), lo que da lugar a la formacion de gases altamente corrosivos,
que son una fuente importante de lluvia &cida (Francois et al., 2023).

11.5.Métodos de desulfuracion del biogas
Las tecnologias tradicionales de desulfuracion de biogéas son:
11.5.1. Desulfuracion humeda

La desulfuracién himeda consiste en eliminar el sulfuro de hidrogeno de un solvente
determinado mediante el contacto contracorriente con otro fluido. Este disolvente se regenera para
posteriormente ser reabsorbido (Xiao et al., 2017). Esta desulfuracién se divide dependiendo del

mecanismo de absorcién:

a. Meétodo de absorcion quimica: Este método consiste en emplear solventes
quimicos con el sulfuro de hidrégeno aprovechando la reaccion reversible
del &cido y el alcali para eliminar el H20. Este se emplea en condiciones
operativas con presiones baja o alto contenido del gas de materia prima. Los
principales disolventes utilizados son monoetanolamina anhidra (MEA),
diglicolamina (DGA), dietanolamina (DEA), di-2-propanolamina (DIPA),
metildietanolamina (MDEA) y dimetiletanolamina (DMEA) (Xiao et al.,
2017).

b. Método de absorcion fisica: La absorcion fisica utiliza diferentes
componentes de solvente particular para eliminar el sulfuro de hidrégeno
mediante la caida de presién y otras medidas para precipitar el H>S.
Posteriormente, se da la regeneracion del solvente y este puede reciclar
(Xiao et al., 2017).

c. Meétodo de oxidacion humeda: Este método consiste en absorber y oxidar
el sulfuro de hidrogeno en el gas mediante una solucion basica neutra o
débil que contiene el oxidante. Mediante este método el H2S se reduce a
azufre elemental y el catalizador se regenera mediante aire. El principio del

proceso a base de hierro es que el H>S esté en solucion alcalina que contine
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oxigeno y el oxido férrico oxida el azufre. EIl catalizador que se reduce H2S

puede regenerarse con aire y el Fe?* se oxida a Fe3* (Xiao et al., 2017).
11.5.2. Desulfuracion en seco

La desulfuracion en seco consiste en eliminar el sulfuro de hidrogeno al emplear un agente
de desulfuracién en polvo o particulas. La reaccion se lleva a cabo en un estado completamente
seco, debido a esto no habra corrosion, incrustaciones y otros problemas (Xiao et al., 2017). Los

métodos principalmente usados son:

a. Separacion por membrana: Este método combina la separacion de gases basada
en membranas con la adsorcion fisica tradicional, la absorcion quimica, la
rectificacion criogénicay el tratamiento criogénico. La separacién por membrana
atrae mucha atencién debido a su gran area de contacto gas-liquido y alta tasa de
transferencia.

b. Tamiz molecular: Los tamices moleculares poseen un area de superficie grande
con un alto grado de carga localizada, lo cual permite que el tamiz molecular
absorba fuertemente compuestos polares como el sulfuro de hidrégeno (Xiao et
al., 2017).

c. Método de adsorcion de lecho fijo: El método de desulfuracién mediante el
oxido de hierro es un método de desulfuracién clasico y efectivo que se emplea
ampliamente debido al proceso simple, facil operacién y bajo consumo de
energia (Xiao et al., 2017). Este es el método mas recomendable para escala
doméstica por la reducida exposicién a riesgos quimicos para los usuarios que
suelen ser familias agricultoras. Ademas, este método no se requiere de equipos
mecanicos o eléctricos, lo que lo hace compatible con el trabajo en fincas
familiares en Costa Rica.

d. Proceso de oxidacién Claus: En el primer paso del proceso Claus, el sulfuro de
hidrogeno se oxida parcialmente a SO2 mediante aire. La mezcla de H2S con SO-
posteriormente se hace reaccionar sobre un catalizador de bauxita para generar
azufre elemental y agua. La recuperacion total de azufre fue de 94% a 96%

mediante este método (Xiao et al., 2017).
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11.5.3. Tecnologia de desulfuracion bioldgica

Estos métodos tienen una alta tasa de eliminacién, no emplean un catalizador quimico,
representan un bajo consumo de energia, y pueden generar recursos de recuperacion de azufre.
Estos metodos se pueden dividir en tres etapas: la primera es el proceso de disolucion del gas
sulfuro de hidrégeno, la segunda consiste en que el H>S disuelto ingresa a las bacterias de
desulfuracion a través de la membrana celular y la tercera es donde el H2S intracelular se convierte

y se elimina del metano (Xiao et al., 2017).

Las bacterias empleadas en este método se pueden dividir en dos grupos: bacterias
coloreadas y bacterias incoloras. Los pigmentos fotosintéticos de las bacterias coloreadas se
pueden emplear para la fotosintesis mientras las bacterias incoloras no pueden realizar la
fotosintesis ya que no poseen un pigmento fotosintético (Xiao et al., 2017). Este método se puede

dar mediante los siguientes mecanismos:

a. Fotoautotrofo: Se da en presencia de luz, CO; y nutrientes inorganicos.
Las bacterias emplean el CO> para sintetizar nuevas sustancias celulares
mientras que el H>S se oxida en azufre o sulfato elemental. Para oxidar
H>S a azufre elemental en lugar de sulfato, se debe controlar la
concentracion de Ha2S y la intensidad de la luz (Xiao et al., 2017).

b. Quimioautotrofia: Las bacterias autétrofas no estan limitadas por la
fuente de luz, y se puede emplear el CO, como fuente de carbono. Las
células pueden utilizar la energia liberada durante la oxidacion del HS
para inmovilizar el CO; para el crecimiento de estas. La concentracion de
sulfuro y la proporcion de azufre y nitrégeno es un factor clave para
determinar si el producto es azufre. Sin embargo, la relacion azufre-
oxigeno es un parametro importante para lograr el producto azufre en un

ambiente aerdbico (Xiao et al., 2017).
11.6.Carbdn activado como material filtrante del biogas

Para fines de este proyecto se plantea emplear carbon activado como el material filtrante.
El carbon activado se ha utilizado generalmente como adsorbentes debido a que posee una gran

area superficial, una microporosidad bien desarrollada, una facilidad de regeneracion y buena
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estabilidad térmica. El carbon activado es una opcion viable para pequefias a medianas fincas de
produccidn de biogas, ya que este se debe remplazar periodicamente. El carbon activado puede

adsorber SO2 y HS para producir azufre elemental, sulfito o sulfato (Li et al., 2019).

El proceso de oxidacion del Hz2S con el Oz se da en 2 pasos. Primeramente, se da la
adsorcién fisica donde el H2S se adsorbe en los microporos de carbén activado, el cual se disuelve
en una pelicula de agua y se disocia en un estado adsorbido. Seguidamente se la oxidacion donde
el H2S adsorbido reacciona con O para formar sulfuro elemental. Adicionalmente, mediante una
reaccion secundaria se puede obtener dioxido de azufre (SO,) y sulfato (SO4>) cuando se tiene
presencia de agua. El producto principal de la oxidacion del sulfuro de hidrégeno son los atomos
de sulfuro que poseen sitios altamente activos que pueden unirse en una unidad estable (Sg). Este
sulfuro se llega a difundir a lo largo de la superficie del carbon activado para posteriormente ser
almacenados en los poros de mayor tamafio del carbén. Adicionalmente, el diametro de los poros
influencia los productos que se generaran con la oxidacion de sulfuro de hidrégeno. Al emplear
carbonos activados con poros de méas de 0.7 nandmetros potencia la produccion de sulfuro
elemental mientras que emplear poros mas pequefios potencia la produccion de 6xidos de azufre.
La reaccion se detendra hasta se cubren todos los sitios activos del catalizador o se bloquean todos
los nanoporos (Sun et al., 2022). El carbon activado permite la oxidacion directa de H»S a través

de la siguiente reaccién (Ou et al., 2020):
HyS+ /50, = 1/ S, + H,0 Ecuacion 1

Los principales factores que influencian el mecanismo de oxidacion del sulfuro de
hidrogeno en el carbon activado son la concentracion de oxigeno (O2) y la acidez y basicidad de
carbén activado; aunque el agua también puede influenciar el mecanismo de adsorcién de HzS. La
concentracion de Oz tiene un impacto importante en la eliminacion del H>S, ya que la reaccion de
las moléculas del H.Sy los a&tomos de oxigeno reactivos presentes en la superficie del carbon
activado es un paso determinante de la tasa de adsorcion del H2S. Por otro lado, al variar la acidez
y la basicidad de la superficie del carbén activado los productos de desulfuracién tendran a cambiar.
Si el pH de la superficie del carbon activado es menor a 7, se inhibira la adsorcion y disociacion
del H.S. El azufre generado se encontrara muy disperso, por lo que se tendera a generar sales que
contienen azufre. En cambio, si el pH de la superficie del carbén activado es mayor a 7, se obtendra

un grado de disociacion del HzS alto y el azufre elemental se forma con mayor facilidad.
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11.7.Ecuaciones de conservacion para la modelacion y simulacion
11.7.1. Ecuacion de balance de masas

Para el transporte de especies diluidas la ecuacion de conservacion de masa para una 0 mas
especies quimicas incluyendo el transporte de sustancias quimicas por difusién y conveccion se
denota como (COMSOL, 2018a):

aCi

STV Jitu-Ve =R, Ecuacion 2

J; = D;V¢; Ecuacion 3
donde:

e ; se refiere a la concentracion de especies (mol/m?®)

e D; denota el coeficiente de difusion (m?/s)

e R; eslavelocidad de reaccion para la especie (mol/(m?3.s))
e u es el vector de velocidad promedio de la masa (m/s)

e J; es el flujo de masa relativo a la velocidad promedio de la masa (mol/(m? s))

El tercer término al lado izquierdo de la ecuacién 1 describe el transporte convectivo dado
un campo de la velocidad determinado, donde la conveccion describe el movimiento de una
especie con la velocidad del fluido a granel. EI campo de velocidad u se define en un volumen
superficial promedio sobre una unidad de volumen del medio poroso, incluidos tanto los poros
como la matriz. Esta velocidad a veces se denomina velocidad de Darcy y corresponde al caudal
volumétrico por unidad de seccion transversal del medio. Esta definicion hace que el campo de
velocidad sea continuo a través de los limites entre regiones porosas y regiones con flujo libre
(COMSOL, 2018a). En el lado derecho, R; representa un término fuente, tipicamente debido a una

reaccién quimica o desorcién en una matriz porosa (COMSOL, 2018a).
1.7.1.1.  Término Convectivo

La conveccion es un proceso de transferencia de calor o masa en un fluido generado por
movimientos macroscopicos del fluido. El transporte por conveccion y difusion se puede agregar

de forma conservativa y no conservativa a la ecuacion de balance de masas (COMSOL, 2018a):
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d . L,
a—i +u-Vc=V-J;,+R no conservativa Ecuacion 4

) . -
a—i +V-(cu)=V-J;+R conservativa Ecuacion 5

donde:

e J; es el vector de flujo difusivo (mol/(m?-s))
e R es latasa de produccion o consumo (mol/(m?3-s))

e u es el campo de velocidad del solvente (m/s)

Si se emplea la regla de la cadena para la formulacidn conservativa se tiene que cV - u seria

igual a cero para fluidos incompresibles y resultaria en la formulacion no conservativa.
11.7.1.2. Difusién en medios porosos

La difusion es un proceso de dispersion de particulas o sustancias en un medio debido al
movimiento aleatorio de las moléculas. Estos dependen de la estructura porosa del material y las
fases de los fluidos que atraviesan estos medios. La difusividad efectiva depende del medio de
transporte de la especie diluida (COMSOL, 2018a):

D, = Dg Flujo libre Ecuacion 6
D, = i—pDL Medio poroso saturado Ecuacion 7
L
D, = TiDL Medio poroso parcialmente saturado Ecuacion 8
L

donde:
e Dy, D,y D son los coeficientes de difusion monofasicos para las especies diluidas
en las fases fluida, liquida pura y gaseosa restrictivamente (m?/s)

e TR T Y Tg Son los factores de tortuosidad correspondientes (adimensional)

El factor de tortuosidad se considera como la difusividad reducida debido a que los granos
solidos del material poroso impiden el movimiento browniano. Estos factores en medios
parcialmente saturados o saturados se pueden calcular, entre otros, mediante el modelo de

Millington y Quirk o el de Buggerman (COMSOL, 2018a). Un coeficiente de difusion tipico para

20



una molécula en fase gaseosa se encuentra en el rango de 10° a 10" metros cuadrados por segundo
(COMSOL, 2017).

11.7.2. Teoria general del flujo monofasico
11.7.2.1.  Numero de Reynolds

El nimero de Reynolds (Re) representa la relacion entre las fuerzas inerciales y viscosas.
A numeros de Reynolds bajos, las fuerzas viscosas dominan y tienden a amortiguar todas las
perturbaciones generando un flujo laminar. A nimeros de Reynolds altos, el amortiguamiento en
el sistema es muy bajo por lo que las pequefias perturbaciones pueden aumentar por interacciones
no lineales. Si el nimero de Reynolds es lo suficientemente alto, el flujo se denominaré como flujo

turbulento (COMSOL, 2018b). Re se calcula mediante la siguiente ecuacion:

Re = — Ecuacion 9

donde:

e U es lavelocidad del fluido (m/s)
e L es lalongitud representativa (SI: m)
e pesladensidad del fluido (kg/m®)

e ues laviscosidad dindmica del fluido (Pa s)
11.7.2.2.  Flujo Laminar

El flujo fluye a nimeros de Reynolds que estén por debajo de cierto valor critico. Este
namero de Reynolds critico depende del sistema fluidodindmico, sin embargo, un ejemplo muy
comun es el flujo de tuberia, donde el nimero de Reynolds critico es aproximadamente 2000
(COMSOL, 2018).

11.7.2.3. Ecuaciones de Navier-Stokes y transporte de energia

Las ecuaciones de Navier-Stokes son un conjunto de ecuaciones diferenciales parciales que
describen el movimiento de fluidos, como liquidos y gases. El flujo monofasico se basa en las
ecuaciones de Navier-Stokes (COMSOL, 2018b):

Z—f +V-(pu) =0 Ecuacién 10
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P2+ p(u-V)u=V-[-pl +1]+F Ecuacién 11

d 5}
pCp(a—7;+(u-V)T)=—(V-q)+r:S—Z—p

p ar|p (‘Z—f +(u- V)P) +Q  Ecuacion 12

S = %(Vu + (Vvu)T) Ecuacion 13

donde:

e pes ladensidad del fluido (kg/m®)

e ues el vector de velocidad (m/s)

e peslapresion (Pa)

e teseltensor de tension viscosa (Pa)

e F esel vector de la fuerza del volumen (N/m?)

e C,eslacapacidad calorifica especifica a una presion constante (J/ (kg K))
e T eslatemperatura absoluta (K)

e qes el vector de flujo de calor (W/m?)

e (Q referencia a las fuentes de calor (W/md)

e Sesel tensor de velocidad de deformacion

La ecuacion 10 es la ecuacion de continuidad y representa la conservacion de la masa.,
mientras que la ecuacion 11 es una ecuacion vectorial que representa la conservacion del momento.
Finalmente, la ecuacién 12 describe la conservacion de la energia, formulada en términos de
temperatura (COMSOL, 2018b).

11.7.3. La Ley de Darcy

Puede usarse para modelar flujos de baja velocidad o medios donde la permeabilidad y la
porosidad son muy pequefas, y para los cuales el gradiente de presion es la principal fuerza
impulsora y el flujo esta influenciado principalmente por la resistencia friccional dentro de los
poros (COMSOL, 2018b) De acorde a esta ley se tiene que el campo de velocidad u se relaciona
con la viscosidad del fluido y la estructura del medio poroso se obtiene mediante la siguiente

ecuacion;
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u= —EVp Ecuacion 14

Donde:

e K es la permeabilidad del medio poroso (m?)
e wues lavelocidad de Darcy (m/s)
e peslapresion (Pa)

e u eslaviscosidad dinamica del fluido (kg/ (m s))
11.7.4. Ecuaciones de Brinkman

Las ecuaciones de Brinkman describen flujos en medios porosos para los cuales el
transporte de cantidad de movimiento dentro del fluido, debido a esfuerzos cortantes, es importante.
Este modelo matemético amplia la ley de Darcy para incluir un término que representa el transporte
viscoso en el balance de cantidad de movimiento y trata tanto la presion como el vector de
velocidad de flujo (velocidad de Darcy) como variables independientes. La porosidad se define
como la fraccién del volumen de control que esta ocupada por poros. El flujo en medios porosos
se rige por una combinacion de la ecuacion de continuidad y la ecuacion de cantidad de
movimiento (COMSOL, 2018b):

% (E,p) + V- (pu) = Qur Ecuacion 15
P (ou YL — L Ty _ 2 . (-1 Qbr
2 (%) + @Dt =—p+v Lp {uu + (vw)) = 2u( u)l}] (k wt £§)u+ F
Ecuacion 16
Donde:

e ues laviscosidad dindmica del fluido (kg/ (m s))

e u es el vector de velocidad (m/s)

e peslapresion (Pa)

e pesladensidad del fluido (kg/mq)

e &, eslaporosidad

e K es la permeabilidad del medio poroso (m?)

e Q,, s una fuente o sumidero de masa (kg/ (m® s))

e F seatribuye a la influencia de fuerzas como la gravedad (kg/ (m? s?))
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11.7.5. Velocidad de reaccion y orden de la reaccion

En las ecuaciones de transporte de masa, la velocidad de reaccion se refiere a la velocidad
a la que ocurre una determinada reaccion quimica que interesa una determinada especie.
Representa el cambio en la concentracion de los reactivos o productos a lo largo del tiempo. La
velocidad de reaccion indica qué tan rapido se consumen los reactivos o se forman los productos

durante la reaccion quimica (Libretexts, 2023).

A concentraciéon .,
rate = ———— Ecuacion 17
A tiempo

Este valor puede determinarse experimentalmente midiendo el cambio en la concentracion

de las especies durante un intervalo de tiempo especifico. Por ejemplo, para la siguiente reaccion:
aA + bB — cC + dD Ecuacién 18

la velocidad de reaccion puede describirse de la siguiente forma:

_ -idla] _ —1dls) _ 1dlc] _ 1dIp]

Rate = = = = Ecuacién 19
a dt b dt c dt d dt

La velocidad se puede medir en términos de reactivo (A o B) o producto (C o D), por lo

que no se requiere conocer todos los valores.

Las velocidades de reaccion son fundamentales para entender la cinética de las reacciones
quimicas y se describen mediante ecuaciones de velocidad. La ley de velocidad es una expresion
que relaciona la velocidad de una reaccion mediante la constante de velocidad y las
concentraciones de los reactivos. Una constante de velocidad, k, es una constante de
proporcionalidad para una reaccion dada (Libretexts, 2023). Esta se puede expresar de la siguiente

manera:
Rate = k[A)*[B]¢ Ecuacion 20

Estas ayudan a determinar el orden de la reaccion respecto a cada especie. El orden de
reaccion se define la dependencia de la velocidad de reaccidn con respecto a las concentraciones
de los reactivos en una reaccion quimica y puede ser determinado experimentalmente analizando
el cambio en la velocidad de reaccion, cuando se modifican las concentraciones de los reactivos

(Libretexts, 2023). Hay tres posibles érdenes:
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1. Orden cero: En este caso la velocidad de la reaccidn no tiene dependencia de las
concentraciones de los reactivos, por lo que se mantendra constante y solo se vera
afectada por factores externos como un catalizador o por cambio en temperatura.
La ecuacion se expresaria como Rate = k y las unidades de esta serian mol/(L s).

2. Primer orden: En este caso la velocidad de la reaccion es directamente
proporcional a la concentracion de un reactivo, por lo que al aumentar la
concentracion de la especie aumentara la velocidad de la reaccion. La ecuacion se
expresaria como Rate = k[A] y las unidades de esta serian 1/s.

3. Segundo orden: En este caso la velocidad de la reaccion es directamente
proporcional a la concentracion de uno 0 mas reactivos. La ecuacion se expresaria
como Rate = k[A][B], [A)?, [B]? y las unidades de esta serian L/(mol s).

11.7.6. Ley de Arrhenius

La ley de Arrhenius es una ecuacion que describe la relacién entre la velocidad de una
reaccion quimica y la temperatura. Esta ley establece que la velocidad de reaccion aumenta
exponencialmente con el aumento de la temperatura (Libretexts, 2023). Se expresa de la siguiente

manera:

Eq )
k = Ae Rt Ecuacién 21

Donde:

e k es la constante de velocidad de la reaccion.

e A es el factor pre-exponencial o de frecuencia que esta asociado a las colecciones
efectivas entre las moléculas.

e [E, eslaenergia de activacion que es la energia minima que se requiere para que se
dé la reaccion.

e R eslaconstante de los gases ideales

e T eslatemperatura absoluta (K)
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I1I. METODOLOGIA DEL PROYECTO
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Para poder emplear el biogas de forma segura y eficiente se debe de eliminar el sulfuro de
hidrogeno de este. Muchas de las comunidades donde se han planteado el proyecto habian
reportado problemas de corrosion de sus elementos metélicos, lo cual llevd a que dejaran de
empleo los biodigestores en su momento. Después de un analisis de los elementos corroidos se
determind que la corrosion se debia a la presencia de sulfuro de hidrogeno. Para poder evitar
futuras incidencias de este problema, se ha propuesto disefiar y simular un filtro accesible para las
comunidades que lograra remover de forma eficiente este elemento. Para poder realizar este

proyecto se plantean las siguientes etapas.

Cronograma

Revisién
Bibliografica

Diserio del
Filtro

Simulacion

Computacional
del Filtro

Analisis de
Resultados y
Conclusiones

Figura 6. Cronograma general del desarrollo del proyecto.

1. Investigacion respecto a las tecnologias de filtracion del biogéas y sus

mecanismos.

Para poder generar una simulacion adecuada de la accién de filtracion, primeramente, se
investigaron las tecnologias actuales para realizar este proceso. Esta revision bibliografica se
realizd a partir de articulos de revision obtenidos de las bases de datos que ofrece el Instituto
Tecnoldgico de Costa Rica, revisando paginas oficiales como la de la Asociacion Costarricense de
Biogas (ASOBIOGAS) vy articulos cientificos seleccionados de libre acceso. Ademas, se
analizaron diferentes métodos y modelos computacionales planteados para modelar y simular el

mecanismo del filtro, tanto en articulos cientificos como en documentacion del software COMSOL
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Multiphysics. Se procedié luego a revisar estas publicaciones para el desarrollo del trabajo de

modelacién y simulacion del filtro.
1.2 Geometria del filtro a simular

Para plantear el disefio del filtro a simular se tomaron en cuenta los recursos actuales a los
que las comunidades podrian acceder econémicamente para garantizar que el filtro se podria
construir y emplear sin problemas en estas zonas. Debido a estos antecedentes, el material a
emplear para el filtro es PVC con el filtrante siendo carbén activado. Para el disefio se tiene que el
recipiente de PVC debe tener un didmetro 3 veces mayor al de la tuberia por el cual ingresaria el
biogés segun Villarreal et al (2021). Una vez determinado el disefio, se model6 en COMSOL

Multiphysics la geometria a usar.
1.3 Modelacion de la fisica que gobierna el proceso de filtracion

Para llevar a cabo la modelacion y simulacién del filtro se debe considerar la interaccion
entre el medio poroso (el filtro) y el biogds que pasa por este. Se inicia implementando una
geometria en 2D aximétrica para visualizar el comportamiento del flujo dentro del filtro a emplear.
En COMSOL Multiphysics se selecciona la fisica de Transporte de Especies Diluidas en Medios
Porosos (Transport of Diluted Species in Porous Media) del médulo de Ingenieria de Reacciones
Quimicas (Chemical Reaction Engineering). Para fines de este proyecto, se trabaja en la
modelacion de los fendmenos de transporte del proceso de filtracion, integrando mecanismos como
lo es las Ley de Darcy o las ecuaciones de Brinkman. En particular se definen los pardmetros, la
geometria, las condiciones de borde y otras magnitudes necesarias determinadas con la
investigacion teorica para poder emplear adecuadamente cada fisica requerida en el modelo del
filtro.

1.4 Desarrollo de modelos preliminares del proceso de filtracion

Para generar la modelacion y simulacion del filtro del biogés se revisaron dos tutoriales de
COMSOL Multiphysics: “Ceramic Water Filter with Activated Carbon Core” (2020a) y “Porous
Catalytic Reactor with Injection Needle” (2020b). Los dos tutoriales analizan el flujo y el
transporte de masa a través de un medio poroso, en el primer caso siendo carbon activado, ademas

de describir el mecanismo de filtracion en el filtro. Sucesivamente se modificaron algunos valores
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y otros items de estos modelos base con el proposito de obtener el modelo final del filtro en estudio.

A continuacion, se describen los modelos preliminares obtenidos.

111.4.1.Modelo base 1: Filtro Ceramico para Agua con Nucleo de Carbon Activado
(Ceramic Water Filter with Activated Carbon Core, 2020a)

Este modelo base emplea la Ley de Darcy para llevar a cabo la simulacion del flujo filtrado
mediante el carbon activado. Consiste en una simulacion del transporte de especies contaminantes
(como el cloro y el cloroformo) a través de un filtro con una carcasa cerdmica y un nucleo de

carbon activado.

La geometria del modelo se presenta en la Figura 7. Este consiste en una carcasa ceramica
(dominio 1) que evita el paso de particulas de tamafio mayor a los poros de esta, un nucleo de
carbon activado (dominio 2) empleado para filtrar el cloro y el cloroformo, una region de salida
para el agua filtrada (dominio 3) y una base para montar el filtro (no se toma en cuenta en la
simulacion). El filtro posee un diametro y una altura de 2.2 y 14.5 centimetros respectivamente
mientras que la ceramica y el carbon activado presentan un espesor de 0.8 y 1 centimetro
respectivamente. Adicionalmente, esté filtro presenta una fractura en la carcasa de ceramica, ya
que el tutorial también busca analizar el efecto que esta podria tener en el proceso de filtracion;
sin embargo, para fines de este trabajo se obvi este efecto y lo relacionado a la fractura (COMSOL,
2020).

Filtered water
outlet p
Ceramics

Crack

Activated
Carbon

Unfiltered
water inlet ——

'_Mount

Figura 7. Geometria empleada para la simulacién del filtro (COMSOL, 2020).
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Para la simulacién se utilizd una presion relativa de entrada de 6 libras por pulgada
cuadrada y una presion relativa de salida de O libras por pulgada cuadrada. La velocidad del flujo
u a traves del filtro depende del gradiente de presion presente en el filtro y se calcula mediante la
ecuacion 14 (ley de Darcy). Para resolver esta ecuacion se requiere la permeabilidad del medio
poroso que en este caso son la cerdmicay el carbon activado. Para la cerdmica se asumio un valor
fijo (0.8 x 10"*? metros al cuadrado) mientras que para el carbon activado se utilizo la ecuacion de
Kozeny-Carman que depende del didmetro de las particulas y la porosidad de este para obtenerlo:

180 (1e,)”

d? &3 .,
£ __"P Ecuacion 22

Para fines de este tutorial se empled un didmetro de particula de 20 micrémetros y una
porosidad de 0.45. Para la ceramica se utiliz6 una porosidad de 0.18.

Respecto al transporte de los contaminantes, se utilizo la fisica de Transporte de Especies
Diluidas en Medios Porosos. En esta se definié un dominio llamado “Fuente de Especie”, el cual
se asigno el dominio de la carcasa cerdmica. En este dominio se determina el consumo o la
produccién de una especie determinada; para el caso del tutorial, las particulas se consumen por
lo que se definié un término de sumidero de particulas (-0.16 por segundo), el cual se multiplica
por la concentracion de las particulas a lo largo del tiempo. Adicionalmente se definié un dominio
llamado “Reacciones”, el cual se asignd el dominio del carbén activado. Este funciona de una
manera similar al dominio previamente definido, con la diferencia de que este requiere una
velocidad de reaccion en vez de un término de sumidero de particulas. Para la reaccidn que se da
entre el cloro y el carbdn activado se emplea una constante de velocidad de reaccion de primer
grado (0.391 por segundo), lo cual significa que la reaccion solo depende de la concentracion del
cloro a lo largo del tiempo. Finalmente, se definié un atributo a la regién del carbén activado
llamada “Adsorcion”. Este atributo se empled para simular la absorcion del cloroformo en el
carbon activado mediante la isoterma de adsorcion de Freundlich para predecir la concentracion
solida del cloroformo a lo largo del tiempo:

c NF -z
cp = Kp ( ) Ecuacion 23

Cref
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Para el caso del cloroformo se utilizd una constante de Freundlich (Kz) de 10, una

exponente de Freundlich (Ng) de 2 y una concentracion de referencia del cloroformo (c,.¢) de 0.5

mol por metro cubico.

Las concentraciones iniciales empleadas para las particulas, el cloro y el cloroformo fueron
de 3.8462, 0.084619 y 5.026 x 10 mol por metro clbico respectivamente. La simulacion cubre
un periodo de dos minutos. Posteriormente, se alcanza un estado cuasi-estacionario y se puede
determinar la eficiencia del filtro. Los resultados obtenidos respecto al cambio en la concentracion
de las particulas, el cloro y el cloroformo al pasar 2 minutos se presenta en las Figura 8, Figura 9,
y Figura 10 respectivamente. Adicionalmente, en la Figura 11 se presenta la efectividad del filtro.

Como se puede ver en la Figura 8, la concentracion de las particulas disminuye casi por
completo, especialmente en la parte superior que no se ve influenciada por la fractura; sin embargo,
se puede apreciar que en la parte de mayor grosor de la fractura la disminucion en la concentracion
es muy baja. Ademas, la parte inferior del filtro no presenta una disminucion en la concentracion
tan significativa como en la parte superior. Respecto a la filtracion del cloro, se puede apreciar en
la Figura 9 que esta especie se elimina en su totalidad en el carbon activado, ya que este pasa en
su totalidad por la ceramica y por ende no se ve afectada por la presencia de la fractura. La Figura
10 muestra que el filtro no es apto para remover el cloroformo; sin embargo, este compuesto, junto

con otros trihalometanos, es filtrado previamente por lo peligroso que es.

Time=120s Multislice: Concentration (mol/m?)
Surface: Concentration (mol/m?)

m

3.5
3
0.1
2.5
m 2
0.05
1:5
[ 0 1
z 0 0.5
Yl x

m

Figura 8. Concentracion de las particulas después 2 minutos (COMSOL, 2020a).
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Figura 9. Concentracion del cloro después 2 minutos (COMSOL, 2020a).
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Figura 10. Concentracidn del cloroformo después 2 minutos (COMSOL, 2020a).

Finalmente, en la Figura 11 se muestra la efectividad del filtro. Este grafico se obtuvo al
graficar a lo largo del tiempo la relacion de la concentracion final (en la salida) con la
concentracion inicial (en la entrada). Como se puede observar, el nicleo de carbdon es mas efectivo
que la ceramica, ya que este logra eliminar una mayor cantidad de cloro (linea color verde) respecto
al valor inicial en comparacién a la disminucién de particulas que genera la cerdmica (linea azul);

sin embargo, la efectividad de la ceramica se ve afectada por la fractura a diferencia del carb6n
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activado. Respecto al cloroformo (linea roja), se puede apreciar una baja efectividad como era de

esperarse.
o
1E . —
— Particle (1) ’_,//"
0.9-| — Chlorine (1) .
— Chloroform (1)
0.8
0.7+
0.6
0.5+
0.4r
40 60 80 100 120

Time (s)
Figura 11. Efectividad del filtro para eliminar cada especie (COMSOL, 2020a).

En la Figura 12 se observa la distribucion de la presion y el campo de flujo a lo largo del

filtro. El gradiente principalmente se da en el dominio del carbén activado.

Time=120s Multislice: Pressure (Pa) Surface: Pressure (Pa) e
Arrow Volume: Darcy's velocity field
m x10*
4
35
3
25
m 2
15
1
- 0 0.5
Yulox
m 0

Figura 12. Distribucion de presion (color) y campo de flujo (flechas) (COMSOL, 2020a).
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111.4.1.1. Modificaciones realizadas al modelo base del primer tutorial

Para comprender adecuadamente la influencia de las diferentes propiedades y parametros

requeridos para generar la simulacion, se desarrollaron seis simulaciones con modificaciones a las

condiciones y parametros planteados inicialmente. En la Tabla 2 se presenta un resumen de las

modificaciones realizadas en el modelo inicial y el efecto que tuvo en los resultados. Analizando

el tutorial, el mecanismo de filtracién del cloro es el més similar al mecanismo empleado para

filtrar el sulfuro de hidrégeno por lo que en los modelos generados solo se analiz6 el impacto de

los cambios sobre la filtracion del cloro. De estas seis modificaciones, las mas significativas son

las de los Modelos T1.2 y T1.6, por lo que estas se discutiran mas a fondo.

Tabla 2. Resumen de los modelos generados a partir del modelo base 1.

relativa de entrada a 1 kPa.

Nombre del o o o
Modificaciones Variacion en los resultados originales
Modelo
Modelo 1.0 | NA Modelo original del tutorial.
Se mantiene la caida de presion a lo largo
del filtro; cambi6 en valores debido al
cambio del valor inicial. Respecto a la
Model Se eliming la fractura, se cambi6 el | concentracion del cloro, se aprecia una
odelo
T11 fluido de agua a aire y la presion | disminucion en la capacidad de filtracién

del carbon activado, ya que la
concentracion a la salida es mayor que la
obtenida en Modelo 1.0 y por ende

presenta una menor efectividad.
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Modelo
T1.2

Se mantiene el cambio de fluido y la
eliminacion de la fractura. Se
disminuye la porosidad del carbén
activado a 0.4 y se cambia la
concentracion inicial del cloro a 860
ppm para usar un valor apto al H2S

(Cubero, 2021).

No hay cambio apreciable en el
comportamiento de la presion respecto al
modelo anterior. Respecto a la filtracion
del cloro, se ve una mayor disminucién de
la concentracion a la salida, eliminando
casi por completo todo el cloro a la salida.
En esta simulacion se obtiene una mejor
efectividad que la original del Modelo 1.0,
por lo que confirma que la porosidad tiene
efecto sobre la filtracion.

Modelo
T1.3

Se mantienen los cambios anteriores
y se cambio la porosidad a 0.3 para

analizar el efecto de este cambio.

No hay cambio apreciable en el resultado
de la presion. Respecto a la filtracion del
cloro, se obtienen valores de
concentracion negativos, no realisticos.
Por lo que se puede concluir que se
elimind todo el cloro, pero el modelo
requiere una mejor descripcion de la
cinética de las reacciones quimicas, en
correspondencia de valores de porosidad

relativamente bajos.

Modelo
T1.4

Se mantienen los cambios anteriores
y se aumento el diametro del carbon

activado granular a 0.1 mm.

Se obtiene un gradiente de presién similar,
sin embargo, se puede apreciar una leve
variacion en la distribucién de la presion
respecto a modelos anteriores. Respecto a
la filtracion del cloro, la disminucion en la
concentracion de salida es minima y por
ende la efectividad del filtro es deficiente.
En este caso se concluye que, con un
mayor diametro de particulas, menor es la

remocion del cloro.
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Se obtiene el mismo gradiente de presion,
sin embargo, se puede apreciar una gran
variacion en la distribucion de la presion,
ya que esta empieza a disminuir desde
o B ~ |antes de llegar al carbon activado.
Se disminuye el didmetro del carbon _ .
. Respecto a la filtracion del cloro, la
Modelo activado granular a 90 ym y la| =~ »
_ - disminucion en la concentracion es muy
T1.5 porosidad se fija de nuevo en 0.45 )
o _ menor que la del modelo anterior 1.4 y por
usando el valor original del tutorial. o ] _
ende la efectividad del filtro brinda un
peor desempefio. La disminucion en el
didmetro de las particulas de carbon vy el
aumento en la porosidad no ayudan a

mejorar la filtracion.

Se mantiene el gradiente de presion, sin

5 | embargo, se puede apreciar una mayor
Se aumenta el diametro del carbon o o i
_ variacion en la distribucion de la presion
activado granular a 0.1 mm; se )
_ _ respecto al modelo anterior 1.5. En este
cambia la concentracion (se pasa del o
modelo no se logra disminuir la
cloro a valores para sulfuro de N o
Modelo o ) concentracion del sulfuro de hidrogeno, lo
hidrogeno); se cambia la constante o
T1.6 _ ) cual se puede atribuir al aumento del
velocidad de reaccion a 3.15 x 102 |
diametro de las particulas y a la constante
M s1; se modela el oxigeno en la _ 5
. o velocidad de reaccion empleada. Se
reaccion de oxidacion del sulfuro de o ) .
o decide investigar y utilizar otros valores
hidrégeno. ]
de la constante para mejorar el modelo

computacional.

111.4.1.2. Modelo T1.2

En este modelo de filtracion se cambia la concentracion de cloro (0.084619 mol/mq) a la
concentracion de H2S en el biogas y se disminuye la porosidad del carbédn activado granular de

0.45 a 0.40. Cabe destacar que para la simulacién previa a esta se habia eliminado el efecto de la
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fractura en el filtro, ademéas de modificar el fluido de agua a aire y de fijar la presion relativa de
entrada en 1 kilopascal. Para las concentraciones de especies en COMSOL Multiphysics, que se
definen en mol por metro cubico, considerando una concentracion de H2S en el biogés de 860
partes por millon (Cubero 2021), se tiene:

ppm = —Rasade soluto gl 46 Ecuacion 24

masa de soluciéon [g]

m masa de soluto .,
= PP _ folg] Ecuacion 25
100 masa de soluciéon [g]

Tomando en cuenta esta equivalencia se tiene:

masa de soluto [g] ~ densidad de la solucion [%] _ moles de soluto [mol]

= masa de solucion 9] masa molar del soluto [%] "~ volumen de soluciéon [m3]

Ecuacion 26

Si se toma la concentracion de 860 partes por millon, para el cloro en aire se tendria:

860 ppm 1164 -2 mol .,
-~ 0.028236 — Ecuacion 27
106 35.453 m3

donde 1164 % es la densidad de del aire (Edge, 2017) y 35.453 % es la masa molecular
del cloro (COMSOL, 2020a).

En la Figura 13 se puede observar la presion a lo largo del filtro y el campo de velocidad
demarcado por flechas. Como se reportdé en la Tabla 2, no hay cambio apreciable en el

comportamiento de la presion respecto a los modelos anteriores.

EnlaFigura 14 y la Figura 15 se brindan respectivamente la concentracién de cloro después
de 2 minutos y la efectividad del filtro para reducir este elemento. En la Figura 14 se observa una
concentracion menor a la region de salida (region central del filtro), por lo que se asumen que la
concentracion es minima cuando el aire alcanza esta zona. En la Figura 15, se observa una mejor
efectividad que la original observada en la Figura 11. De esta simulacion se podria concluir que, a
menor porosidad, mayor sera el efecto de filtracion, pues habria una mayor superficie solida
filtrante. Sin embargo, el Modelo 1.3 demuestra que puede haber influencia de otros factores, como,

por ejemplo, la necesidad de describir correctamente la cinética de las reacciones quimicas.
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Figura 13. Distribucién de presion (color) y campo de flujo (flechas) en el Modelo T1.2.
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Figura 14. Concentracidon del cloro después 2 minutos en el Modelo T1.2.
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Figura 15. Efectividad del filtro para eliminar el cloro en Modelo el T1.2.
111.4.1.3. Modelo T1.6.

Para esta simulacion se aumenta nuevamente el diametro del carbédn activado granular a
0.1 mm, ya que entre mas pequefio el diametro, méas tiempo de calculo del modelo y en ocasiones
sin posibilidad de obtener convergencia de la solucion computacional. De hecho, de acuerdo con
la ecuacion de Kozeny-Carman (Ecuacién 22) la permeabilidad del medio poroso aumenta con el
diametro de las particulas y varia también con la porosidad, facilitando el movimiento del fluido.
Sucesivamente se sustituye el cloro con sulfuro de hidrégeno y la reaccion del cloro por la reaccion

de oxidacion (Ecuacion 1) del H.S con el carbon activado. Empleando la Ecuacion 26, se tiene:

860 1225 -2 l Y
ppm 3 ~ 0.030894 2% Ecuacion 28
106 341-5 m3

=

donde 1225 % es la densidad del biogas (Lopez, 2019) y 34.1 % es la masa molecular
de del sulfuro de hidrégeno (PubChem, 2023a).
Respecto de la reaccion, segn Yang et al. (2015), el rango de pH 6ptimo en un digestor

anaerodbico es de 6 a 8, por lo que se asume un pH de 7. Adicionalmente, segun Rathore et al.

(2021), la constante velocidad de reaccion de segundo orden de la oxidacion del H2S con Oz a
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30 °C y aun pH de 7 es 3.15 x 102 M s*. El articulo contempla diferentes reacciones de
oxidacion del HzS; sin embargo, al no contar con un valor exacto experimental se usa este. La
velocidad de reaccion es de segundo orden por lo que se asume su dependencia de las
concentraciones de H>S y O.. De acuerdo con la investigacion bibliogréafica se estima que la
concentracion de oxigeno presente en el carbon activado granular puede ser entre 10 y 40 mg/g
(Vidic & Suidan, 1991) En el modelo se asume un valor de 25 mg/g. Adicionalmente, se utilizara
que la densidad del carbén activado es de 375 kg/m? que representa el valor empleado en el tutorial
del modelo base. Para la concentracion de O2 en el carbon activado, realizando la conversion a

mol/m?3 tendriamos:

. .y g
masa de soluto [mg] 1 [g] densidad de la solucion [m] __ moles de soluto [mol]

masa de solucion [g] 103 [mg] masa molar del soluto [%] " volumen de solucién [m3]

Ecuacion 29
252 375000-% I .,
= _Ix———m~ 292972 Ecuacion 30
103 32— m3
mol
Se decide emplear la velocidad de reaccion como:
2 1 l 1 .,
k =3.15 x 1072 — x 292 22 = 0.0092285 - Ecuacion 31
Ms m S
Por ende, en el dominio de reacciones se coloca que la reaccion seré:
R=—-k-c Ecuacion 32

En la Figura 16, se brindan los valores de presiéon, los cuales se vieron afectados por los
cambios realizados, ya que se observa una disminucion de los valores inclusive en el area anterior
a la regién del carbdn activado. En la Figura 17 y la Figura 18, se presenta el cambio en la
concentracion del sulfuro de hidrogeno después de 2 minutos y la efectividad del filtro para reducir
este elemento. Se puede observar que, con los cambios realizados, no se obtiene ninguna
disminucion en la concentracion de la especie. Consecuentemente la Figura 18 confirma que en
estas condiciones modeladas el filtro no es efectivo. Los resultados obtenidos dependen del valor

del diametro del carbon activado y de la velocidad de la reaccion quimica empleada.
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Figura 16. Distribucion de presion (color) y campo de flujo (flechas) en el Modelo T1.6.
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Figura 17. Concentracion del H2S después 2 minutos en el Modelo T1.6.
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Figura 18. Efectividad del filtro para eliminar el sulfuro de hidrogeno en el Modelo T1.6.

111.4.2.Modelo base 2: Reactor Catalitico Poroso con Aguja de Inyeccion (Porous
Catalytic Reactor with Injection Needle, 2020b)

En este modelo se emplean las ecuaciones de Brinkman para modelar el fujo en medio
poroso, acoplando el transporte de masa de dos especies diferentes que reaccionan quimicamente
en un material poroso, generando una tercera. El estudio aborda el campo de flujo y la distribucion
de especies en un reactor experimental utilizado para estudios de catalisis heterogénea e ilustra el

acoplamiento entre el flujo libre y el flujo en medio poroso en reactores de lecho fijo.

La geometria del modelo, que se esquematiza en la Figura 19, consiste en una estructura
tubular (cuerpo principal) donde fluye una especie B y un tubo de inyeccién por donde ingresa una
especie A. Debido a la simetria cilindrica, solo se modela la mitad del reactor. En medio de la
estructura principal se tiene un lecho de catalizador poroso fijo, donde las especies A y B

reaccionan generando una especie C, de acuerdo con:

A+B—>C Ecuacién 33
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Figura 19. Geometria empleada para la simulacion de reactor (COMSOL, 2020b).

Para modelar el flujo a lo largo del sistema, se emplean las ecuaciones estacionarias de
Navier-Stokes para las regiones de flujo libre en la region de entrada de especies antes del medio
poroso Y la region de salida después del medio poroso, ambas sefialadas en color rojo en la Figura
19. Ademas, se utilizan las ecuaciones de Brinkman en la region del lecho poroso, sefialado en
color azul en la misma figura. Para el termino de transporte de masa difusivo se emplean las
ecuaciones de Fick para especies diluidas, es decir la velocidad de difusion es directamente
proporcional al gradiente de concentracion, asumiendo que las especies modeladas estan presentes
en bajas concentraciones en comparacion con el gas solvente. Por lo tanto, para el transporte

estacionario de masa se emplea la Ecuacidn 2 anterior, escrita de la forma siguiente:
u-Ve; =V-(D;Vc;) + R; Ecuacion 34

Al tratarse de un reactor de lecho catalizador poroso fijo se tiene que la reaccion solamente
se da en el medio poroso, por lo que el término reactivo se desprecia en la region de flujo libre. En
este modelo base se define una condicion de “Reacciones”, asigndndola a la region del lecho
poroso. Al igual que en el tutorial anterior, se emplea una velocidad de reaccion la cual ahora es

de segundo orden (con una constante (k;) y que depende de las concentraciones de las especies A

y B. Las velocidades de reaccion para cada especie A y B, se modelan como:

Ry =—ks-cycp Ecuacion 35
Rp = —kf-cq-cp Ecuacion 36
Rc=ks cy-cp Ecuacion 37
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Para obtener el valor de la constante de velocidad de reaccion se usa la ley de Arrhenius
(Ecuacion 21), con un factor de frecuencia (A) de 1 x 10® metros cubicos por mol por segundo,

una energia de activacion (E,) de 30 x 102 joules por mol y una temperatura (T) de 300 kelvin.

En la region de entrada de las especies se asume un perfil de velocidad constante de 2.5
cm/s y para la salida se aplica una condicion de presion relativa de 0 Pa. En la salida se considera
adicionalmente que el transporte de masa es principalmente convectivo por lo que el gradiente
perpendicular al borde de salida de la concentracion de las especies se desprecia. El fluido
empleado para el transporte de las especies es nitrogeno en estado gaseoso con las concentraciones
iniciales de las especies Ay B de 7 y 1 mol/m?, respectivamente. Para el transporte difusivo, se usa
un coeficiente de difusion de 1 x 10°® m?/s para todas las especies tanto en las regiones de flujo
libre como en el medio poroso y para el lecho poroso se define una porosidad de 0.3 y una

permeabilidad contante de 1 x 10° m?.

Isosurface: Concentration (mol/m?) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field
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2:1
1.63
117
0.7
+40.23

[ |

Figura 20. Superficies de isoconcentracién para la especie A (COMSOL, 2020b).

Los resultados obtenidos para las concentraciones de las especies A, B y C se presentan en
las Figura 20,Figura 21 y Figura 22, respectivamente. Adicionalmente, en la Figura 23 se traza la
magnitud del campo de velocidad en ambos medios y en la Figura 24 el gradiente de presion en el
medio poroso. Como se observa en la Figura 20, la concentracion de la especie A se modifica
rapidamente respecto a la distancia desde el punto inyeccién por lo que se podria asumir que el

punto de inyeccion no es el 6ptimo. En la Figura 21 se puede observar que la concentracion de la
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especie B no esta uniformemente distribuida en el medio poroso y no se consume en su totalidad.
Adicionalmente, la baja concentracion de la especie B en el punto de inyeccion se debe a la

disolucién generada por el solvente asociado la especie A.

Isosurface: Concentration (mol/m?) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field
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Figura 21. Superficies de isoconcentracion para la especie B (COMSOL, 2020b).

Isosurface: Concentration (mol/m?) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field
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Figura 22. Superficies de isoconcentracién para la especie C (COMSOL, 2020b).

Respecto a la Figura 22, se puede observar que la concentracion de la especie C empieza a

tener un aumento significativo a la mitad del lecho poroso y su concentracién es maxima en la
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seccion central del reactor. En la Figura 23, se observa que el campo de velocidad alcanza un valor
maximo en correspondencia del punto de inyeccidn, en el medio poroso se reduce y se mantiene
constante y sucesivamente vuelve a aumentar en la region de salida del reactor. Finalmente, como

se observa en la Figura 24, el gradiente de presion se da mayormente a lo largo los medios porosos.

Surface: Velocity magnitude (m/s)

mm 0.07

0.06

0.05

0.04

0.03

0.02

0.01

Figura 23. Magnitud del campo de velocidad en las regiones de flujo libre y medio poroso
(COMSOL, 2020b).

Contour: Pressure (Pa)

Figura 24. Caida de presion a través del reactor (COMSOL, 2020b).
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111.4.2.1. Modificaciones realizadas al modelo base del segundo tutorial

Para comprender adecuadamente la influencia de las diferentes propiedades y parametros

requeridos para este tutorial, se desarrollaron cuatro modelos modificando algunas condiciones y

valores de parametros planteados inicialmente. En la Tabla 3 se presenta un resumen de las

modificaciones realizadas a simulacion y el efecto que tuvo en los resultados. Se analiza el

comportamiento de las especies Ay B, ya que estas podrian representar el oxigeno y el sulfuro de

hidrogeno de la reaccion de oxidacion que se desarrolla en el medio poroso del carbon activado.

Vale recordar que de toda manera deberian excluirse algunos mecanismos de transporte, ya que el

02 se encontraria ya en el medio poroso que purifica el biogas. De las modificaciones aportadas

al modelo base, los resultados mas significativos fueron obtenidos con los Modelos 2.2 y 2.4, por

lo que estos se discutirdn mas a fondo.

Tabla 3. Resumen de los modelos generados a partir del modelo base 2.

Nombre del
Modelo

Modificaciones

Variacion en los resultados originales

Modelo
T2.0

NA

Modelo original obtenido con el tutorial.

Modelo
T2.1

Se cambia el fluido de
nitrégeno a aire y se
aumenta la velocidad
de entrada a 0.8 m/s

en ambas entradas.

Se observa que tanto la especie A como la especie B,
estas fluyen mas centralmente que en el modelo original.
La especie A se consume igual que en el modelo original
mientras que el consumo de la especie B disminuye.
Respecto del campo de velocidad, se tiene el
comportamiento esperado (mayor velocidad antes del
filtro, velocidad constante en este y aumento de
velocidad posterior a este); sin embargo, en el inicio del
material poroso se puede observar una leve variacion del
campo de velocidad. Finalmente, el gradiente de presion
se mantiene, pero se obtiene una mayor presién a la

entrada del filtro en comparacion con el modelo original.
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Modelo
T2.2

Se  cambian las
concentraciones  de
entrada. En este caso
se usan,
respectivamente, los
valores obtenidos
mediante la Ecuacion
28 para el HoS en la
region de entrada de
la aguja y la Ecuacion
30 para el Oz en la
region de entrada del

cuerpo central.

Se observa para la especie A (oxigeno) un
comportamiento similar al que se dio en el modelo
anterior con la diferencia de los valores debido al
cambio de concentracion de entrada. Respecto a la
especie B (sulfuro de hidrégeno), se detecta que esta es
consumida casi en su totalidad a diferencia del modelo
anterior. Para el campo de velocidad y la caida de
presion no se tiene un cambio aparente en estas respecto

del modelo anterior 2.1.

Modelo
T2.3

Se aumenta la
porosidad del lecho
poroso a 04 y se
cambia la
permeabilidad de este
a un valor calculado
segun la Ecuacién 22,
usando un diametro

de particula de 4 mm.

Respecto de las concentraciones de las especies Ay B,
se observa un cambio leve en la distribucion del flujo,
ya que este no estéa radial, sino que tiende hacia la mitad
superior del reactor. como en los dos modelos anteriores.
Para el campo de velocidad, se obtiene un cambio muy
significativo y se aprecia una leve disminucién de los
valores en la region anterior del dominio poroso. Para la
caida de presion también se detecta un cambio
significativo, ya que el gradiente se modifica antes del
filtro poroso y es menos pronunciado. En este caso es
evidente el efecto de la porosidad y de la permeabilidad
sobre el patrén de flujo que se calcula usando las
ecuaciones de Brinkmann, Cabe destacar que la caida
mas marcada se sigue dando en el medio poroso, como

es de esperar.
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Se cambia la | EI comportamiento de la especie A (O) fue similar al
permeabilidad al | que se obtuvo en el Modelo 2.2; sin embargo, el
valor fijo inicial de 1 | comportamiento observado para la especie B (H2S) fue
Modelo x 10° m?y se fija la | similar al del Modelo 2.1 esta no se consume en su

T2.4 constante cinética de | totalidad. Debido a esto, se plantea evaluar una
la en 3.15 x 102 M | constante de velocidad de reaccion mas alta. Respecto
st (Rathore et al., | de la velocidad y la caida de presion, se tiene un

2021) comportamiento similar a los del Modelo 2.2.

111.4.2.2. Modelo T2.2

En este caso se fijan las concentraciones de entrada de la especie Ay la especie B por las
concentraciones del oxigeno y el sulfuro de hidrégeno, respectivamente. Se usan los valores
calculados con la Ecuacién 30 para el O2 y la Ecuacion 28 para el H2S y se mantienen los cambios
del fluido y de la velocidad, introducidos con el modelo anterior 2.1. En las Figura 25 y Figura 26
se presentan los resultados obtenidos para las concentraciones de O2 y H>S respectivamente. Para
el caso del oxigeno se observa un comportamiento similar al que se presenté en el Modelo 2.1; es
decir el transporte es mas intenso en la region central debido a los altos valores del campo de
velocidad y la disminucion de la concentracion se da rapidamente. Respecto a la concentracion del
sulfuro de hidrdgeno, se ve que el transporte es mas intenso centralmente como en el caso del
oxigeno, por las mismas razones. Sin embargo, el H>S se varia en gran medida en el lecho poroso,
especificamente en la region central del flujo. Respecto al campo de velocidad (Figura 27) y la
caida de la presion (Figura 28), se observa que no hubo un cambio aparente en comparacién con

el modelo anterior (Modelo 2.1), debido a que se mantienen los valores de la velocidad de entrada.
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Isosurface: Concentration (mol/m3) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field

mm
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107.4
87.7

67.9

48.2

Y.\L,x 28.4
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Figura 25. Superficies de isoconcentracion para la especie A (oxigeno) en el Modelo T2.2.

Isosurface: Concentration (mol/m®) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field

x10™
299.8
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Figura 26. Superficies de isoconcentracién para la especie B (sulfuro de hidrégeno) en el
Modelo T2.2.
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Surface: Velocity magnitude (m/s)

Figura 27. Magnitud del campo de velocidad en los dominios de flujo libre y medio poroso en el
Modelo T2.2.

Contour: Pressure (Pa)

54.57
51.73
48.9
46.06
43.22
1 40.38
37.55
34.71
31.87
29.04
26.2
12336
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12.01
9.18
6.34
35
0.67

Figura 28. Caida de presion a través del reactor en el Modelo T2.2.

51



111.4.2.3. Modelo T2.4

Debido al impacto que tuvo la permeabilidad en los resultados del campo de velocidad y
la caida de la presion (disminucion en los valores del campo de velocidad y el gradiente de presion
fue menos pronunciado) se decidid utilizar de nuevo el valor inicial del tutorial. Para este modelo
se plante6 emplear la constante de velocidad de reaccion que se utilizé originalmente en el Modelo
1.6. Este valor es 3.15 x 102 M s7! (Rathore et al., 2021), que también se empled para modelar
la reaccion quimica de oxidacion del H2S del Modelo 1.6. En la Figura 29 y la Figura 30 se observa
el comportamiento de las concentraciones para las especies Oz y H2S, respectivamente. Para el O
se obtiene un el mismo comportamiento al que se obtuvo en los modelos anteriores, sin embargo,
los valores de HS son similares al del Modelo 2.1, ya que esta especie no se consume totalmente.
Entre otros factores, como el valor empleado para la constante de velocidad de reaccion tiene
influencia directa sobre la cinética quimica, una alternativa seria de investigar otros valores y
verificar el efecto. Finalmente, respecto al campo de velocidad y la caida de presion (Figura 31y
Figura 32, respectivamente), se observa que al reportar la permeabilidad al valor original se
vuelven a obtener los resultados del modelo base 2, como era de esperar.

Isosurface: Concentration (mol/m?) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field

- 285.2
I P = 265.4

[ = 245.7
; = 225.9
= 206.2
186.4
166.7
146.9
127.1
107.4
87.6
67.9
48.1
28.4

Figura 29. Superficies de isoconcentracion para la especie oxigeno en el Modelo T2.4.
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Isosurface: Concentration (mol/m3) Surface: 1 (1)
Streamline Surface: Velocity field

mm ><10-4
299.8

= 279
258.2
237.3
216.5
195.7
1174.9
154
133.2
112.4
91.5
70.7
49.9
29.1

Figura 30. Superficies de isoconcentracion para la especie sulfuro de hidrégeno en el Modelo
T2.4.

Surface: Velocity magnitude (m/s)

Figura 31. Magnitud del campo de velocidad en los dominios de flujo libre y medio poroso en el
Modelo T2.4.
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Contour: Pressure (Pa)

Figura 32. Caida de presion a través del reactor en el Modelo T2.4.

Para poder generar un modelo para la simulacion computacional de los fenémenos de
transporte en un filtro poroso en COMSOL Multiphysics, se seleccionan los modelos obtenidos a
partir del modelo base 2, implementando el transporte de las especies y la reaccién quimica de

oxidacion del sulfuro de hidrogeno con el oxigeno del carbon activado.
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IV.RESULTADOS Y ANALISIS
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V.1 Construccion y geometria del modelo

Para construir la geometria final del modelo computacional, se considera el trabajo
realizado por Cubero (2021) que uso filtros cilindricos con carbon activado granular para llevar a
cabo el proceso de desulfuracion del biogas (Figura 33) Cada filtro contiene un carbdn que se
activé a una temperatura diferente (en particular, de izquierda a derecha la temperatura de
activacion para cada carbén es de 300 °C, 450 °C y 550 °C, respectivamente.). Se modela la

geometria de solo uno de los filtros y con las dimensiones de la Tabla 4.

Figura 33. Filtros empleados por Cubero (2021).

Tabla 4. Magnitudes empleadas para las geometrias del modelo.

Magnitud Valor (cm)
Didmetro 5.08
Longitud del filtro 35
Diametro tubo de salida y entrada 1.6933
Longitud tubo de salida y entrada en geometria 1 (Figura 35) 7.5
Longitud tubo de entrada en geometria 2 (Figura 36) 10
Longitud tubo de salida en geometria 2 (Figura 36) 105
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La geometria 1 se refiere al solo filtro con sus secciones de alimentacion, demarcado en
azul en la Figura 34. Adicionalmente, la geometria 2 considera la ubicacion del filtro en el circuito,
suponiendo que la linea de alimentacion del biogés al sistema de aprovechamiento esta a 2.5 metros
del suelo y la linea de conexion del biodigestor al filtro a 1 metro del suelo. En el software Comsol
Multiphysics se usa una geometria 2D simétrica respecto al eje z, ya que el filtro se compone de
secciones cilindricas. Se obvia el grosor de las paredes de los tubos en la simulacion. En las Figura
35y Figura 36 se muestran las dos geometrias planteadas y en las Figura 37 y Figura 38 se detallan
los dominios de cada una.

%

Conexion a
sistemas de
aprovechamiento

Pf=0

Filtro

Carbdn Activado
Granular (GAC)

AN

Conexion al
biodigestor

P;=1hPa
vi=0.8m/s

—

Figura 34. Ubicacion del filtro en el sistema.
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Figura 36. Geometria 2.
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Figura 37. Dominios (en color azul) de la geometria 1: a. entrada del biogas; b. filtro (GAC); c.
salida del biogas filtrado.
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Figura 38. Dominios (en color azul) de la geometria 2: a. entrada del biogas; b. filtro (GAC); c.
salida del biogas filtrado.

V.2 Propiedades de los materiales

De acuerdo con la investigacion realizada, para el modelo final de filtracion se usan las
propiedades de la Tabla 5 y biogas como fluido a lo largo del sistema. Adicionalmente, se
definieron las propiedades que rigen la reaccion entre el sulfuro de hidrogeno y el oxigeno presente
en el GAC (Tabla 6) y las propiedades para la mecanica del fluido (Tabla 7). Los valores obtenidos
de Ldpez (2019) y Cubero (2021) son datos generados de estudios de biorreactores del programa

“Biogas para todos”, mientras el resto de los valores requeridos se obtuvieron de la literatura.
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Tabla 5. Propiedades de los materiales/medios empleados en la simulacion.

Propiedad Biogas GAC
Densidad 1.225 kg/m® (L6pez, 2019) 375 kg/m3 (COMSOL, 2020)
Viscosidad Dinamica 0.00109 Pa*s (Lo6pez, 2019)
Porosidad 0.40 (Cubero, 2021)
Diadmetro del GAC (dp) 4 mm (Cubero, 2021)

Tabla 6. Propiedades requeridas para la reaccion entre el sulfuro de hidrogeno y el oxigeno

empleados en el modelo final.

Propiedad Valor
Concentracion inicial de HzS (CH200) 0.030894 mol/m?3 (Cubero, 2021)
Concentracion inicial de Oz (Co20) 292.97 mol/m?3 (Vidic & Suidan, 1991)
Concentracion de entrada de O2 (Co2in) 0.015447 mol/m3 (Gupta et al., 2023)
Masa molar del H2S (MH20) 34.08 g/mol (PubChema, 2023)
Masa molar del Oz (Moz) 31.999 g/mol (PubChemb, 2023)
Velocidad de la reaccion (kgr) 4.16 x 102 m3/(s-mol) (Rathore et al., 2021)
Coeficiente de difusion (HzS y O) 10® m%s (COMSOL, 2017)

Tabla 7. Propiedades requeridas para la mecanica del fluido empleados en el modelo final.

Propiedad Valor
Presion atmosférica (prer) 919 hPa (Cubero, 2021)
Presion manométrica inicial (pi) 1 kPa
Presion manomeétrica final (pr) 0 Pa
Velocidad inicial (vi) 0.8 m/s (Cubero, 2021)
Temperatura (T) 293.15 K (Cubero, 2021)

En la Tabla 8 se describen las variaciones de las propiedades en los modelos generados

para la modelacién y simulacion final del filtro.
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1V.3. Condiciones de borde

En el caso de los modelos que describen el flujo con la ley de Darcy, para la entrada del
biogas se define la presion relativa de entrada (pi) mientras que para la salida se fija la presion
relativa de salida. En cambio, para los modelos que usan las ecuaciones de Brinkman, en el caso
de la geometria 1 se usa inicialmente una velocidad de entrada (vi); posteriormente se cambia a
una presion (p;) para analizar los cambios de los resultados. Para la geometria 2 se usa la velocidad

inicial (vi) en la entrada. En ambas geometrias 1y 2, se fija la presién de salida (pr) para el biogas.

Para el transporte de masa de las especies diluidas, en el caso del flujo modelado con Darcy
se usa una concentracion de entrada del sulfuro de hidrégeno mediante un borde de
“Concentracion”. Ademas, se fija la concentracion inicial de oxigeno en el dominio del filtro. Por
otro lado, para el modelo que usa las ecuaciones de Brinkman, se utiliza el mismo borde de
“Concentracion” y posteriormente un borde de “Entrada”. Inicialmente se define que el fluido
entra con una concentracion determinada de sulfuro de hidrégeno y posteriormente se agrega una
concentracion leve de oxigeno. Adicionalmente, se mantiene una concentracion inicial de oxigeno

en el dominio del filtro.
V.4, Mallado

Para los modelos con geometria 1 se selecciona un mallado extrafino. Se obtiene un total
de 241 elementos de dominio y 77 elementos de borde para los modelos que usan la ecuacién de
Darcy, mientras que en el caso de los modelos con las ecuaciones de Brinkman se discretizan
61718 elementos de dominio y 2312 elementos de borde (Figura 39). Para la geometria 2 se usa
un mallado fino con 26506 elementos de dominio y 3090 elementos de borde para el caso de las

ecuaciones de Brinkman (Figura 40).
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IV.5.

Desarrollo de los modelos iniciales

El trabajo se desarrolla a partir de los resultados descritos en el capitulo 111 donde se

analizaron dos modelos base de filtracion y sus modificaciones. Se modela el flujo con la Ley de

Darcy, usando condiciones que permitan un correcto planteamiento y posteriormente

introduciendo los datos de los trabajos de Lopez (2019), Cubero (2021) y de literatura.

Sucesivamente se usa la fisica de las ecuaciones de Brinkman, para calcular valores de presion y

campo de velocidad. También se modifica la geometria, de acuerdo con lo indicado al inicio de

este capitulo. Se utilizd un estudio estacionario para el area de mecéanica del fluido y para el

transporte de especies se utilizé un estudio dependiente del tiempo en un rango de 2 minutos.

En la Tabla 8 se resumen las modificaciones de cada modelo desarrollado y el efecto en

los resultados. A parte de los resultados finales ubicados en la seccion V.6, se discutiran mas a

fondo los modelos G1.1, G1.4 y G1.5 ya que presentan los cambios mas significativos.

Tabla 8. Resumen de los modelos generados para filtrar el biogas

Constante de velocidad de
reaccion: 0.39 1/s

Solo una especie (H2S) y se

utiliz6 una concentraciéon de 860

ppm

Nombre
del Modificaciones Variacion en los resultados originales
Modelo
Se emplea el aire como fluido y | Respecto de la presion, se observa una caida
las  siguientes  propiedades | uniforme a lo largo del filtro. Para la filtracion
obtenidas del tutorial 1: del sulfuro de hidrégeno, se puede apreciar
e Presion de entrada: 6 psi que este se consume al inicio del filtroy a la
Modelo | ¢ Porosidad: 0.45 salida la concentracion es casi nula. Esto
Gl.1 *  Diametro de particula: 20 um significa que el filtro posee una efectivada alta

ya gue logra eliminar el sulfuro de hidrégeno
casi en su totalidad. Sin embargo, este filtro
no toma en cuenta la dependencia al oxigeno

en la reaccion.
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Se mantienen las propiedades del

modelo anterior con la excepcion

El comportamiento de la presion es igual, la
Unica diferencia son los valores debido a que

se usa una presion menor. Respecto de la

Modelo
612 de que se modifica la presion a | concentracion de sulfuro de hidrégeno, se da
' 1kPay el diametro de particula en | un aumento en esta a la salida en comparacion
4 mm (Cubero, 2021). con el modelo anterior. Debido a esto, la
efectividad del filtro es més baja.
Se mantienen los cambios ) o )
) ] No se aprecia ningun cambio aparente
Modelo | realizados en el modelo anterior, ]
_ ) respecto a los resultados obtenidos en el
G1.3 se cambia la porosidad a 0.4 y el )
) o modelo anterior.
fluido es biogés.
Se mantienen los cambios
realizados en el modelo anterior,
se modifica la contante de | No se aprecia ningin cambio aparente
velocidad de reaccién por 3.15 x | respecto a la caida de la presion comparando
Model 102 L/ (mol s) (Rathore et al., | con el modelo anterior. Respecto a la
odelo
514 2021) 'y se agrega una | filtracion del sulfuro de hidrégeno, la

concentracion de oxigeno inicial
al dominio del medio poroso
(292.97 (Vidic &
Suidan, 1991).

mol/mg)

disminucién en la concentracion es minima,
casi nula. La efectividad del filtro de este

modelo es la de menor hasta el momento.
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Modelo
G15

Se mantiene los cambios de las
propiedades, realizados hasta al
momento. Se usan ahora las
ecuaciones de Brinkman y se
utiliza una condicién  de
velocidad de entrada de 0.8 m/s

(Cubero, 2021).

Al cambiar la condicién de entrada por una
velocidad en vez de una presion determinada,
se observa que el valor de presion en la
entrada del filtro es 25.39 Pa. La distribucion
de la caida de presion es uniforme como en
los modelos anteriores. Mediante las
ecuaciones de Brinkman se puede obtener la
magnitud del campo de velocidad en el
sistema. El comportamiento observado es que
la velocidad es maxima antes del filtro, en el
filtro alcanza un valor minimo y constante y
posteriormente vuelve a aumentar. Respecto
de la concentracion de H.S, se puede observar
en los primeros 2 segundos de la simulacién
como esta va aumentando en el sistema por el
movimiento del biogads. Sucesivamente la
concentracion de H»S serd la misma en la

entrada y a la salida del filtro
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Modelo
G1.6

Se mantiene la fisica de las
ecuaciones de Brinkman, pero se
cambia a una presion de entrada
(1 kPa) en vez de la velocidad

planteada inicialmente.

Se mantiene el comportamiento de la caida de
presion a lo largo del filtro, sin embargo, el
valor maximo cambio a 1 kPa al cambiar la
presion de entrada. La magnitud del campo de
velocidad aumenté debido a la presion
indicada; su comportamiento sigue igual que
en la simulacion anterior, sin embargo, el
valor méaximo de este es extremadamente alto
(aproximadamente 65 m/s). Se tiene que todo
el oxigeno fue consumido y/o removido del
material poroso a los 0.1 segundo y por ende
no existe ninguna filtracion aparente del
sulfuro de hidrégeno. La efectividad de este

filtro fue mas baja que la del modelo anterior.

Modelo
G1.7

Se mantiene tiene los cambios del
modelo anterior. Se cambia el
borde de “Concentraciéon” por
uno de “Entrada” donde se coloca
la misma concentracion de
entrada del sulfuro de hidrégeno
en la fisica de Transporte de
Especies Diluidas en Medios
Porosos para determinar si
utilizar uno o el otro genera algin

cambio significativo

No se aprecia ningin cambio aparente
respecto a los resultados obtenidos en el
modelo anterior. Se concluye que emplear
uno o el otro borde no tiene un impacto

significativo.
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Modelo
G1.8

Se mantiene el cambio de borde,
pero se vuelve a emplear una
velocidad de entrada en vez de
una presion. Adicionalmente, se
agrega una muy baja
concentracion de entrada de
oxigeno junto con el sulfuro de
hidrogeno, igual a un medio de la

concentracion de H»S.

Los resultados obtenidos para la caida de la
presion y el campo de velocidad son iguales a
los obtenidos en el Modelo G1.5 (no se logra
apreciar una diferencia aparente). Respecto de
las concentraciones de Oz y HS se tiene el
mismo comportamiento observado durante
los dos segundos iniciales de la simulacion.
Sin embargo, debido a la leve entrada de
oxigeno, se puede apreciar una leve
degradacion del sulfuro de hidrogeno todavia
presente a los 2 minutos. En el caso de la
concentracion de oxigeno, se puede apreciar
la leve disminucion de esta a través del

material poroso.

Modelo
G1.9

Se mantienen los cambios del
modelo anterior. Se asume que el
biogas estara a un pH mayor al
que se planted inicialmente de 7 y
se cambia la constante de
velocidad de
4.18*102 L/ (mol s) (Rathore et

al., 2021).

reaccion  por

No se aprecia ningun cambio aparente en las
concentraciones de las especies. Esto se puede
deber a que la variacion de la constante de

velocidad de reaccion no es significativa.
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Modelo
G1.10

Se mantienen los cambios del
modelo anterior. Se plantea una
mayor concentracion de oxigeno,
por lo que se agrega un borde de
“Concentracién” con un valor de

292.97 mol/ms.

Respecto a la filtracion del sulfuro de
hidrogeno, se aprecia una leve mejora, ya que
para los 2 minutos se da una disminucion un
poco mas marcada del sulfuro de hidrégeno.
Sin embargo, el aumento en la efectividad del

filtro es minimo.

Modelo
G2.1

Representa el Modelo G1.9, con

el cambio6 a geometria 2.

Respecto a la caida de presion y el campo de
velocidad, el comportamiento visto en el
Modelo G1.9 se mantuvo igual; no obstante,
los valores maximos y minimos aumentaron
levemente (el cambio es més apreciable en la
caida de la presién donde aumento en 2 Pa
aproximadamente).  Respecto de las
concentraciones de oxigeno y sulfuro de
hidrégeno, no se tiene ningln cambio
significativo en comparacion con el Modelo
G1.9; la unica diferencia apreciable es que
para los 8 segundos todavia no estaba

estabilizado el sistema.

69




Para la caida de presion y el campo de
velocidad, se obtuvieron los mismos
resultados que con el anterior Modelo G2.1.
Modelo | Representa el Modelo G1.10 con _ ]
) ] Respecto de las concentraciones de oxigeno y
G2.2 el cambio a geometria 2. o ) o
sulfuro de hidrégeno, no se tiene ningun
cambio significativo en comparacion con el

Modelo G1.10.

1VV.5.1. Modelo G1.1

Inicialmente se decidid usar los valores de parametros obtenidos del primer modelo base
del capitulo Ill, para plantear adecuadamente el mecanismo y confinar el apropiado
funcionamiento de este en la geometria planteada para el filtro (Figura 35). Se decidié emplear

aire como fluido para este primer modelo y las siguientes magnitudes:

e Presion de entrada: 6 psi
e Porosidad: 0.45
e Diametro de particula: 20 um

e Constante de velocidad de reaccion: 0.39 1/s

Adicionalmente, solo una se contempl6 el sulfuro de hidrégeno para este primer modelo y
se utiliz6 una concentracion de 860 ppm (Cubero, 2021). En la Figura 41 se presenta la caida de
presion obtenida para este modelo junto con el campo de velocidad de Darcy. Se observa una caida
uniforme de la presion a lo largo del filtro con un valor maximo a la entrada del filtro y un valor

de 0 a la salida de este.

En la Figura 42 y en la Figura 43 se brindan los resultados de concentracion del sulfuro de
hidrogeno y la efectividad del filtro, respectivamente. En la Figura 42, se puede apreciar que esta
especie se consume al inicio del filtro por lo que a la salida la concentracion es casi nula; esto
indica que se filtra el sulfuro de hidrégeno y el mecanismo es adecuado. En la Figura 43 se observa
que el filtro posee una efectivada alta, ya que logra eliminar el sulfuro de hidrdgeno casi en su
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totalidad, aproximadamente el 98%. Sin embargo, este filtro no toma en cuenta la dependencia al

oxigeno en la reaccion.

Time=120 s Surface: Pressure (Pa) Streamline: Darcy's velocity field @
n1Q42_ %x10*
0.4 1 4

0.38+ 1
0.36 1 35
0.34r 1
0.32+ 1 3
0.3r 1
0.28+ 1 25
0.26 1
0.24r J 5
0.22+ 1
0.2r 1
018l | 1.5
0.16 1
0.14 N E
0.12 1
0.1- 1 §o>
0.08 1
0.064— . . . .4 =0
-0.2 -0.1 0 0.1 02 m

Figura 41. Distribucién de la presion y velocidad de Darcy a través del filtro en el Modelo G1.1.

Time=120s Concentration (mol/m?)

x107?
30

25
20

15

10

y,\]’/')(

Figura 42. Concentracion del sulfuro de hidrégeno después 2 minutos en el Modelo G1.1.
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0.2+
0.18f
0.16f
0.14r-
0.12+

0.1+
0.08f
0.06
0.04-

0.02f /~

0 20 40 60 80 100
Time (s)

Figura 43. Efectividad del filtro para eliminar el sulfuro de hidrégeno en el Modelo G1.1

IV.5.2. Modelo G1.4

En este modelo se usan algunos datos obtenidos de trabajos relacionados con el proyecto
“Biogas para todos” y valores obtenidos de la literatura para modelar el mecanismo de filtracion
estudiado. Para este modelo se usa la presion de entrada de 1 kilopascal, el diametro de las
particulas de 4 milimetros, la porosidad de 0.4 y el biogas como fluido, donde las propiedades
requeridas se obtuvieron de Lopez (2019)). Se cambia la constante de velocidad de reaccion a 3.15
x 1021/ (mol - s) (Rathore et al., 2021) y se agrega una concentracion de oxigeno inicial al dominio
del medio poroso de 292.97 mol/m? (Vidic & Suidan, 1991).

En Figura 44 se presenta la caida de presion obtenida para este modelo junto con el campo
de velocidad de Darcy. EI comportamiento de la presion es igual al Modelo G1.1, sin embargo, los
valores obtenidos del gradiente son menores debido a que se usa una presion de entrada menor.

Tambien el campo de velocidad de Darcy sigue presentando el mismo comportamiento.

En la Figura 45 y en la Figura 46 se presentan los resultados respecto a la concentracion

del H2S y del O2, respectivamente. Se observa para el sulfuro de hidrégeno una disminucion
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minima en la concentracion y una leve variacion del oxigeno. Finalmente, el la Figura 47 se traza

la efectividad del filtro, que de acuerdo con los resultados anteriores es casi nula.

Time=120 s Surface: Pressure (Pa) Streamline: Darcy's velocity field =
" 0.42k | ><1103
0.4 1
0.38+ 1 0.9
0.36 1
0.34r 1 0.8
0.32+ 1
0.3r 1 0.7
0.28+ 1 0.6
0.26 1
0.24r 1 0.5
0.22+ 1
0.2r 1 0.4
0.18+ 1
0.16 1 03
0.14r 1 0.2
0.12 1
0.1r 1 0.1
0.08 1
0.064— . . . .4 =0
-0.2 -0.1 0 0.1 02 m

Figura 44. Distribucién de la presion y velocidad de Darcy a través del filtro en el Modelo G1.4.

Time=120s Concentration (mol/m?)

0.03

Y\I/'x

Figura 45. Concentracion del sulfuro de hidrégeno después 2 minutos en el Modelo G1.4.
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Time=120s Concentration (mol/m?)

292.88

y\I/,x

Figura 46. Concentracién del oxigeno después 2 minutos en el Modelo G1.4.

0.8 1

0.7

0.5¢ 1

0.4f .

0.2+ 1

0.1} — Hydrogen sulfide (1)
— Oxygen (1)

0 20 40 60 80 100
Time (s)

Figura 47. Efectividad del filtro para eliminar el sulfuro de hidrogeno en el Modelo G1.4.
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IV.5.3. Modelo G1.5

Con el fin de poder evaluar el comportamiento del filtro en presencia de términos
convectivos de la ecuacién del flujo, se sustituye el modelo de Darcy con las ecuaciones de
Brinkman. Se define un borde de entrada con una condicion de velocidad inicial de 0.8 m/s (Cubero,

2021) en vez de una presion relativa de entrada.

En la Figura 48 se traza la caida de presion y en la Figura 49 la magnitud del campo de
velocidad obtenidos. Se observa que el valor maximo de presion relativa en la entrada del filtro es
25.39 Pa 'y una distribucién de la caida uniforme a lo largo del medio poroso como en los modelos
anteriores. Por otro lado, la velocidad es méxima antes del filtro, alcanza un valor minimo en este
y vuelve a aumentar después del filtro. Este es el comportamiento esperado para el flujo en medios

porosos, debido a la presencia de fendmenos viscosos intensos.

Time=120s Contour: Pressure (Pa) 2
m T T T T T T
0.45- i 25.39
24.08
1
0.4f — 1 2276
— 21.44
—] 20.12
0.35 188
17.48
0.3r i 16.16
14.84
0.25- 1 H 1352
12.2
0.2r 1 H1o0.88
9.56
0.15- 1 He824
— 6.92
0.1- ~ 1 = 5.61
F 4.29
0.05} 1 2.97
1.65
0_ 1 Il 1 1 i 033

-0.2 -0.1 0 0.1 0.2 m

Figura 48. Caida de la presion a través del filtro en el Modelo G1.5
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Time=120s Surface: Velocity magnitude (m/s)
m
1.6
0
m ! 1.4
| |
104 1.2
1
|
[
m 0.8
1 0.2
0.6
| \
0.4
\
. SO 0.2
y\I/'X 0.01
0

Figura 49. Magnitud del campo de velocidad en los dominios de flujo libre y medio poroso en el
Modelo G1.5.

En la Figura 54 y en la Figura 55 se presentan respectivamente los resultados de la
concentracion del sulfuro de hidrégeno y del oxigeno, en diferentes instancias de la simulacion.
Respecto a la concentracidn de sulfuro, se puede observar en los primeros 2 segundos que esta va
aumentando en el sistema por el transporte en el biogas. Sucesivamente se alcanza un valor
estacionario, es decir, la concentracion de sulfuro serd la misma en la entrada y a la salida del filtro
como se observa en la Figura 50.e y Figura 50.f. En la Figura 52 se muestra la efectividad de este

filtro, que resulta ser baja.
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Time=0.1s

Yol ox

Time=15s

Yol ox

Time=8s

Yol ox
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0
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X107 m
0
30 | ‘
25 ‘ 0.4
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15 0.2
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1
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Figura 50. Concentracion del sulfuro de hidrégeno despues 0.1 (a.), 1 (b.), 1.5(c.), 2 (d.) y 8 (e.)
segundos y 2 minutos (f.) en el Modelo G1.5.
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250
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200
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100
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0
20
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| 0.4
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Figura 51. Concentracion del oxigeno despues 0.1 (a.), 1 (b.), 1.5(c.), 2 (d.) y 8 (e.) segundos y
2 minutos (f.) en el Modelo G1.5.
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0.9 ‘
0.8f ‘
0.7¢ ‘

0.6/ ‘
‘ — Hydrogen sulfide (1)

0.5 — Oxygen (1)

0.4+ ‘
0.3 ‘
0.2F

0.1¢

0 20 40 60 80 100 120
Time (s)

Figura 52. Efectividad del filtro para eliminar el sulfuro de hidrégeno en el Modelo G1.5.

1V.6. Modelo G2.1

De acuerdo con los resultados de los parrafos anteriores se considera que el Modelo G2.1,
entre los modelos desarrollados, es el que mejor pueda describir el proceso de filtracion del
dispositivo de refinacion del biogés. Para este modelo se usa la geometria 2 que incluye la posicion
del filtro en el sistema de produccidon y alimentacion del biogas. Se incorporan las ecuaciones de
Brinkman para obtener resultados mas precisos de presion y velocidad, empleando una velocidad
de entrada de 0.8 m/s (Cubero (2021) y acoplando a estas el transporte de las especies. Para la
reaccion que se da en el material poroso se asume un pH del sistema de aproximadamente 7.6 para
poder emplear la constante de velocidad de reaccion de 4.18*10721/ (mol - s) (Rathore et al., 2021).
Para la concentracion de oxigeno en el carb6n activado se asume un valor de 292.97 mol por metro
cubico (Vidic & Suidan, 1991). La concentracion de entrada de sulfuro de hidrogeno es de 860
ppm, valor obtenido de Cubero (2021) y la concentracion de oxigeno en el fluido entrante es la
mitad de la concentracion de H,S, seglin Gupta et al. (2023). Se usa un valor de 10 m?/s para el
coeficiente de difusion de ambas especies, valor que se encuentra en el rango usual de esta

propiedad para gases (COMSOL, 2017). Finalmente, para las propiedades de los materiales se
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emplean los valores presentados en la Tabla 5. Debido a las grandes dimensiones de la geometria

2, las figuras de las siguientes secciones se recaban solamente para la region del material poroso.

En las Figura 53 y Figura 54 se muestran la caida de presion y la magnitud del campo de
velocidad en el sistema, respectivamente. El valor maximo de presion de 27.22 Pa se ubica a la
entrada del filtro y es superior al observado en modelos anteriores; el gradiente de presion obtenido
para este modelo fue de 26.87 Pa. Esto se debe a la longitud del tubo de salida, ya que se requiere
una presion un poco mas elevada para lograr que el fluido suba por este. Respecto al campo de
velocidad, se aprecia el comportamiento esperado para flujo libre y en medios porosos, es decir
méaximo antes del filtro, minimo y constaste en este y aumento progresivo sucesivamente. El valor

méaximo, el cual fue alrededor de 1.7 m/s, aumentd levemente respecto a modelos anteriores.

En la Figura 55y en la Figura 56 se brindan, respectivamente, la concentracién del sulfuro
de hidrégeno y del oxigeno en diferentes instancias de la simulacion. Se observa el
comportamiento inicial de los modelos anteriores donde se ve como el sulfuro de hidrgeno se
transporta en el filtro. Se observa también la entrada del oxigeno y su consumo en el tiempo hasta

un valor final minimo.

Time=120s Contour: Pressure (Pa) 2
m T T T T T
0.5+ 1
27.22
0.45+ = 1 25.81
- 24.39
0.4+ J 22.98
— 21.57
20.15
0.35F 1 F18.74
17.32
0.3F 1 15.91
14.49
0.25] | [q13.08
11.67
10.25
0.2r g 884
7.42
0.15+ g 6.01
- 4.59
Es 3.18
0.1 T 1.77
) ) ) ) ) 0.35
-0.2 -0.1 0 0.1 0.2 m

Figura 53. Acercamiento de la caida de la presion a través del filtro en el Modelo G2.1.
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Time=120s Surface: VeIoLit agnitude (m/s)

‘ 1.4

‘ 0.8

Figura 54. Acercamiento de la magnitud del campo de velocidad en los dominios de flujo libre y

medio poroso en el Modelo G2.1.

En la Figura 57 se observa la efectividad del filtro junto con el consumo del oxigeno
presente en el sistema, que refleja los valores anteriores de las concentraciones en el tiempo de las

dos especies.
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Figura 55. Acercamiento de la concentracion del sulfuro de hidrégeno despues 0.1 (a.), 1 (b.),
1.5(c.),2(d.) y 8 (e.) segundos y 2 minutos (f.) en el Modelo G2.1
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Figura 56. Acercamiento de la concentracion del oxigeno después 0.1 (a.), 1 (b.), 1.5 (c.), 2 (d.)
y 8 (e.) segundos y 2 minutos (f.) en el Modelo G2.1
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Figura 57. Efectividad del filtro para eliminar el sulfuro de hidrégeno en el Modelo G2.1
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V. CONCLUSIONES
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En este estudio, se han llevado a cabo actividades de modelacion y simulacion de un filtro
de carbdn activado granular para la remocion de sulfuro de hidrégeno en COMSOL Multiphysics.
Se han investigado las tecnologias actuales empleadas para la remocion del sulfuro de hidrégeno
del biogas mediante filtros porosos y los mecanismos gobernantes para la obtencion de un modelo
preliminar. Sucesivamente se han generado distintos modelos para la simulacion computacional
de los fendmenos de transporte en un filtro poroso empleando COMSOL Multiphysics, obteniendo
resultados cuantitativos. Ademas, se han evaluado y modelado los fenémenos de transporte del
biogas en el filtro poroso de acuerdo con datos experimentales disponibles y de literatura.

Mediante los modelos computacionales desarrollados, se han obtenido los patrones del
flujo en el filtro, en particular se ha calculado la caida de presién y la velocidad a lo largo del este.
También se han incorporado en los modelos los valores de concentracion del sulfuro de hidrogeno
y del oxigeno, como especies relevantes del proceso de filtracion. Sucesivamente se ha descrito la
reaccion de oxidacion del H.S, completa de los datos cinéticos obtenidos de la literatura.
Finalmente se han acoplado las ecuaciones de transporte de masa de Fick al flujo del biogéas, en
primera instancia usando la ecuacion de Darcy y posteriormente mediante las ecuaciones de
Brinkman. Tomando en cuenta los modelos desarrollados, se concluye que el modelo final y mas
cercano a la realidad fue el Modelo G2.1, ya que este fue el mas completo al incorporar datos
experimentales, emplear las ecuaciones de Brinkman y tomar en cuenta la influencia que la

ubicacidn del filtro puede tener.

En todas las simulaciones realizadas se ha observado y calculado la caida de la presion,
principalmente a medida que el fluido atravesaba el filtro poroso, obteniendo en el modelo final
un valor de 26.87 Pa. Ademas, se ha calculado la disminucidon de la velocidad del gas al llegar al
filtro, mientras atraviesa este con un valor constante y homogéneo y finalmente el aumento en la
region de salida. Estos patrones de caida de presion y velocidad son consistentes con el

comportamiento esperado en un filtro poroso.

Respecto de la filtracion del HzS, en las condiciones modeladas no se obtiene una
efectividad satisfactoria para el filtro, aunque los modelos permitan simular el transporte del
sulfuro de hidrogeno en el filtro y como el oxigeno en el carbdn activado se consume en la reaccion.
Para reproducir correctamente los fendmenos de filtracion del H2S, se deberian medir o investigar

ulteriormente en literatura los valores de las constantes de velocidad de reaccién, las cantidades de
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oxigeno presente en el carbon activado, los coeficientes de difusion en medio porosos, ademas de

incorporar fendmenos de absorcién en el medio poroso.
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VI.RECOMENDACIONES
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Para los trabajos futuros se recomienda realizar algunas pruebas experimentales de flujo
en el filtro, con el fin de comparar y replicar los resultados computacionales obtenidos. Dichos
experimentos pueden, a su vez, incluir modulos que permitan la medicion de las concentraciones
de las especies, es decir sulfuro de hidrégeno y oxigeno, por ejemplo, realizdndolas en el campo

durante las diferentes etapas del proceso de refinacion del biogas.

Ademas, se sugiere investigar ulteriormente datos reportados en literatura para asi obtener
los coeficientes de difusion de las especies involucradas durante la filtracion, como también

profundizar y recabar datos de la cinética de la reaccion de oxidacion.

Otro aspecto es el de incorporar en el modelo también los mecanismos de absorcion fisica,
con el proposito de completar y describir de manera mas completa la purificacion del HzS en el
medio poroso. En este caso se sugiere incorporar datos del tamafio de particula, densidad del
carbon activado, entre otros. También se podria realizar cambios en la temperatura para analizar

la influencia que esta podria tener el filtro.
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