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ABSTRACT

PET is one of the most handled polymeric materials in
different areas: medical devices, cables, toys, beverage
bottles, among others. Generate energy is the main
objective of quaternary recycling. PET has many uses;
for instance, we can produce energy from the reuse
of PET. The heat recovered can be used in foundry
processes such as non-ferrous metals. If PET allows
burned under controlled temperature conditions, the
thermal reaction yields two products, water and carbon
dioxide, and this combustion is considered a clean
process. Thus, PET combustion can be considered
as a thermal radiation phenomenon. This study inve-
stigated the thermal radiation in a PET burner with
computational fluid dynamics analyze, by applying the
radiation model P1. The oxidation of PET produced the
combustion reaction. The calculations determined that
the combustion chamber reached a temperature of 1470
K. The numerical temperature and mass fraction results
confirmed that PET combustion is a clean process and
is viable for use in the aluminium foundry.
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RESUMEN

El tereftalato de polietileno (PET) es uno de los ma-
teriales poliméricos mds utilizados en diferentes dreas
como: dispositivos médicos, cables, juguetes, botellas
para bebidas, entre otros. El reciclaje cuaternario tiene
como objetivo aprovechar el potencial energético y ca-
lorifico del PET. El calor recuperado puede utilizarse en

procesos como la fundicién de metales no ferrosos. Si
el PET se quema en condiciones controladas, los inicos
productos de la reaccion seran el agua y el diéxido de
carbono, por lo tanto, esta combustién se considera
como un proceso limpio. Cuando se realiza el proceso
de combustién de PET, se presenta el fenémeno de
radiacién térmica. Este estudio investiga mediante
CED el comportamiento de la radiacién en un que-
mador de PET, utilizando el modelo de radiacién P1.
La reaccién de combustidn se genera por la oxidacién
del PET con Oxigeno. Los célculos determinaron que
la temperatura media alcanzada fue de 1470 K dentro
del quemador. Los perfiles de temperatura y de fraccién
mdsica, confirmaron que la combustién de PET es una
combustion limpia y que es viable para utilizarse en el
proceso de fundicién de aluminio.

Palabras clave: PET, combustion, CFD, radiacién.

RESUM:

El tereftalat de polietile (PET) és un dels materi-
als polimeérics més utilitzats en diferents arees com:
dispositius medics, cables, joguines, ampolles per a
begudes, entre d'altres. El reciclatge quaternari té com
a objectiu aprofitar el potencial energetic i calorific del
PET. La calor recuperada es pot utilitzar en processos
com la fosa de metalls no ferrosos. Si el PET es crema
en condicions controlades, els tnics productes de la
reaccié seran laigua i el dioxid de carboni, per tant,
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aquesta combusti6 es considera com un procés net.
Quan es fa el procés de combustié de PET, es presenta
el fenomen de radiaci6 térmica. Aquest estudi investiga
mitjancant CFD el comportament de la radiacié en
un cremador de PET, utilitzant el model de radiacié
P1. La reacci6é de combustié es genera per loxidacié
del PET amb Oxigen. Els calculs van determinar que
la temperatura mitjana assolida va ser de 1470 K dins
del cremador. Els perfils de temperatura i de fraccié
massica van confirmar que la combustié de PET és
una combustié neta i que és viable per utilitzar-se en
el procés de fosa d'alumini.

Paraules clau: PET, combustién, CFD, radiacién.

INTRODUCCION

Las actividades econémicas e industriales generan
residuos que son un problema medioambiental y eco-
némico. Actualmente en México, los residuos sélidos
son tratados con técnicas rudimentarias y utilizando
equipos obsoletos y adaptando espacios fuera de las
manchas urbanas como rellenos sanitarios. Los verte-
deros de residuos sélidos son una amenaza ambiental
ya que generan contaminacién del aire y del subsuelo
y del agua subterrdnea debido a los lixiviados'. Por
esta razén, se estdn desarrollando nuevas tecnologias
que permitan aprovechar los residuos plésticos como
proveedores de energia. En un estudio® se reporta que
mediante la combustién se pueden reducir los residuos
s6lidos hasta en un 90%, generando residuos inertes
los cuales pueden depositarse en el suelo o mezclarse
con materiales de construccion.

Entre los materiales mas utilizados y de los cuales
se generan mds residuos sélidos estd el Tereftalato
de Polietileno (PET)%. El PET es un material que se
puede reciclar por alguno de los cuatro métodos de
reciclado, de los cuales el reciclaje cuaternario tiene
como objetivo el aprovechar el potencial energéti-
co y calorifico que este material puede generar*. El
PET tiene una alta estabilidad térmica, iniciando su
auto-ignicién a los 600°C>. Si el PET se quema en
condiciones controladas, los Unicos productos de la
reaccion serdn el agua y el didéxido de carbono, lo que
se considera como una combustién limpia®. Ademas,
algunos autores’ reportan que la combustién del PET
puede generar hasta 1475.73 kJ/kg, donde el calor
obtenido puede ser utilizado en procesos como fun-
dicién de metales no ferrosos, generacién de vapor,
coccién de ladrillos, entre otros.

Al realizarse el proceso de combustién de PET se
genera el fenémeno de radiacién térmica, la cual es
la principal forma de transferencia de calor entre
las llamas y el ambiente circundante dentro de la
regién de combustién®, de aqui que, para cuantificar
la cantidad de calor aprovechable dentro del que-
mador, resulta muy importante realizar mediciones
confiables de la cantidad de radiacién emitida por
la flama. Se han realizado estudios numéricos del
efecto de la radicacién en combustién de oxicombus-
tibles*® donde determinan que las moléculas grises

480 |

de CO, y el H,O son las principales contribuyentes
al fenémeno de radiacién. En otros trabajos'®! se
estudia la radiacién mediante CFD en quemadores
industriales, involucrando el andlisis de la radiacién
emitida por la flama, la radiacién emitida por las
paredes y la radiacién reflejada por las paredes. El
modelo P1 utilizado para modelar la radiacion es en
particular muy rapido y eficiente'*!3. En este trabajo
de investigacion se estudia el comportamiento de la
radiacién en un quemador de PET, implementando
simulaciones de CFD, utilizando el modelo P1 para la
simulacion de la radiacién. Debido a la complejidad
del fenémeno de combustion, se sintetiza la reaccién
a la produccién de solo 5 productos, despreciando
subproductos que se reportan en cantidades muy
pequenas®. El quemador propuesto es semi-industrial
y solo presenta la entrada de los gases y la zona de
combustién de la flama en 3D. Con los resultados
obtenidos se determind la viabilidad del uso del PET
en la fundicién de metales no ferrosos.

ESQUEMA COMPUTACIONAL
MODELO DE COMBUSTION

Debido a la estructura quimica del PET, la cinética
de su combustién es altamente complicada. Algunos
autores® han determinado que cuando se tiene una
combustion no controlada del PET, pueden generarse
alrededor de 80 productos de reaccion, algunos de
los cuales son altamente tdxicos, aunque aparecen
en cantidades bajas. Por otro lado, para una con-
centracién controlada, la cantidad de productos de
reaccion baja considerablemente a unos 30°, siendo el
metano el Gnico producto de combustién (ademas del
CO, CO, y agua) que aparece en una concentracién
considerable, ya que todos los demds compuestos
juntos no superan las 125ppm. Debido a esto, en este
trabajo se considerd que la reaccién de combustién
del PET de forma simplificada produce solamente
cinco productos de reaccién: CH,, CO, CO,, H,OyH,,
como lo muestra R1. Adicionalmente, se consideran
también las reacciones secundarias de los productos
de la primera reaccién R2 y R3.

C,H,0, +190, ® 18CO, +4H,0+10CO + 2CH, +4H,

(R1)
CH, +20, ® 2H,0 +CO, (R2)
CO+H,+0,® CO, +H,0 (R3)

Para modelar la turbulencia generada dentro del
quemador de PET, se utilizé el modelo de dos ecua-
ciones K-e realizable, mientras que las ecuaciones
gobernantes fueron acopladas mediante el modelo
COUPLED. Como algoritmo de discretizacién para la
presion se utiliz6 el esquema PRESTO, mientras que
para las ecuaciones de momentum, energia de tur-



bulencia cinética, velocidad de disipacién turbulenta
y energfa fueron discretizados mediante el esquema
Second Order Upwind Scheme. El modelo Finite-Rate/
Eddy Dissipation Concept es usado para contestar el
transporte de especias y con la turbulencia.

El transporte de especias quimicas en el andlisis
numérico fue modelado por

-~

g[ﬂi}J+V-(ﬂﬂ?]=—V-i (1)

Donde Y, representa la fraccién mdsica local de es-
peciales para la i-ésima especie

MODELO DE RADIACION

La simulacién de la radiacién mediante el software
ANSYS™ se utiliz6 el modelo P1 el cual presenta la
ventaja de que es computacionalmente barato, permite
trabajar con dispersiones de particulas. Este modelo
se basa en una ecuacidn para el flujo de radiacién (2)

g, =-TVG @)

donde a es el coeficiente de absorcidn, s_es el coefi-
ciente de dispersidn, G es la radiacion incidente, C es
el coeficiente de la funcién de fase anisotrépica lineal
y G puede obtenerse por (3).

fae. & 3)
3a+os)-Cos:

Dado que la ecuacidén de transporte para G es (4)

V-(IVG)—aG+4ar’oT* =S, )

donde n es el indice de refraccién del medio, s es la
constante de Stefan-Boltzmann (5.669 x 10-% W/m?K*)
y S es un término fuente, el término en la ecuacién
de calor debido a la radiacién puede calculare por (5).

-V .g, =aG—4dan‘cT’ (5)

MODELO GEOMETRICO

El modelo generado estd determinado por dos tubos
concéntricos, de los cuales en el tubo exterior se pre-
senta la entrada del aire y en el tubo interior se inyecta
el PET triturado arrastrado por una corriente de aire,
tal como se muestra en la Figura 1. El tubo exterior
tiene un didmetro de 0.10 m y el tubo interior es de
0.025 m de didmetro. En la salida del quemador se
modela la cdmara de combustién la cual es de forma
cilindrica con didmetro de 0.3 m. Se gener6 una malla
no estructurada que consta de tetraedros hibridos,
obteniendo 105 550 celdas.

\\\\\\\::::“
T
AR
4 \\\\\\I\\\‘\\\‘u

Figura 1. Modelo del quemador mallado.

La corriente de aire que ingresa al quemador tiene
una velocidad de 20 m/s a temperatura de 600 K, lo que
indica que ha sido precalentada. La velocidad de entrada
del gas metano es de 15 m/s, el didmetro hidrdulico
tiene dimensiones de 0.075 m y la temperatura de ali-
mentacién es de 298 K. El PET fundido es alimentado
mediante una corriente lateral y es arrastrado por una
corriente de aire caliente (600 K) velocidad de 0.05 m/s
(0.1 kg/s). Las paredes del horno al inicio de la simula-
cién se suponen precalentadas a 900 K de temperatura.

El modelo numérico implica resolver las diversas
ecuaciones de conservacién que gobiernan el flujo, la
transferencia de calor, las reacciones quimicas, el modelo
de radiacién y sus interacciones dentro de la cdmara
de combustion. La ecuacién de presién se discretiza
usando el esquema estdndar de segundo orden, mien-
tras que la ecuacién de continuidad y las ecuaciones
de momentum se discretizan usando un esquema de
second-order upwind. El método COUPLED se usa para
el acoplamiento presion-velocidad. Las condiciones de
limite de velocidad se establecen en la entrada de flujo
(mezcla de combustible y aire), mientras que la presién
manomeétrica se considera cero.

Estudios realizados a diferentes tamarfios de malla
muy fina determinaron que se genera inestabilidad en
la combustion y que este tipo de malla no garantiza la
precisién en los resultados frente a una malla gruesa,
aunado a esto, se incrementa el coste computacional y
temporal'>1¢ 17, Por esta razdn, no se realiz6 un andlisis
de sensibilidad a las mallas utilizadas para realizar este
trabajo de investigacion.

RESULTADOS Y DISCUSION
ANALISIS DE FRACCIONES MASICAS

La Figura 2 muestra los contornos de fraccién masica
obtenidos de la simulacién de la combustién de PET
con O,. Se puede observar que la fraccién masica del
oxigeno disminuye, esto debido a la reaccién con el
PET y las reacciones secundarias con el CO y el H,.. El
mdximo de O, se presenta en la alimentacién del aire al
quemador, teniendo finalmente en la salida la disminu-
cién debida que en esta parte del quemador existe una
mezcla de gases de alimentacién con gases de reaccién.
EIPET se consume parcialmente, pues se reporta en la
salida una fraccién mdsica de 0.25, lo que indica que
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la combustién se estd realizando de forma parcial.
Esto se puede atribuir a que el largo del quemador
es muy pequeno, en comparacién de los quemadores
presentados en los trabajos®'!. Las fracciones masicas
mdximas de H,0 y CO, reportadas son de 0.02711 y
0.1952 respectivamente. Estas se presentan al final de
quemador, mezcldndose con los demds gases presen-
tes. En la entrada del quemador la presencia de estos
gases es nula, pues se inyecta aire seco y se generan
solamente de la reaccién de oxidacion del PET con el
O,. EI COy el H, generados reaccionan con el O,, en
las reacciones secundaria, por lo que son reportados
en cantidades cercanas a cero. Lo que significa que se
incrementa la produccién de CO, y H,O, pudiendo
decir que se tiene una combustién limpia, en lo que
respecta a estos dos gases. La formacién mésica de
metano se presenta en bajas cantidades en la salida
del quemador, la cantidad méxima reportada es de
0.0045 y no se alcanza a oxidar por completo, lo cual
se atribuye de igual manera a que el quemador no es
lo suficientemente largo.
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Figura 2. Contornos de fraccion mdsica.

La alimentacién del PET se ve disminuida dréstica-
mente en la entrada del quemador y a los inicios de la
reaccién de oxidacién. Los contornos de fraccién mésica
del PET muestran que en la salida del quemador ain
estdn presentes particulas de PET, por lo que queda
como trabajo a futuro realizar pruebas con medidas
mds grandes del quemador. El O, es alimentado en

B
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-
e
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forma de aire seco a fracciéon mésica de 0.23, presen-
tando una disminucién hasta una fraccién masica de
0.02 en la salida del quemador. La presencia de gases
como el H,Oy CH,, se observaron en toda la longitud
del quemador, manteniendo niveles bajos y constantes.
La fraccién masica del CO, es elevada, alcanzando
niveles de fraccién masica entre 0.15 y 0.2 durante
todo el largo del quemador, teniendo resultados muy
similares a los presentados en los contornos de fraccién
mdsica de CO, en la Figura 3.

FRACCION MASICA

o 0.2 o4 0.6 0.8 1 12 14 1.6

LONGITUD DEL QUEMADOR [m]

Figura 3. Grdfico longitud del quemador contra fraccion
mdsica de reactivos y productos de reaccion.

ANALISIS DE TEMPERATURA

La Figura 4 muestra los contornos de temperatura
en la cdmara de combustién (quemador) a presiéon
atmosférica. Se muestran las temperaturas medidas
a diferentes distancias. Se puede apreciar que la tem-
peratura maxima alcanzada es de 1631 K, la cual se
presenta en la zona de combustién (x = 1 m, medidos
desde la entrada). En la salida del quemador, se presenta
una temperatura de 1531 K, la cual es resultado de la
mezcla de los gases de la reaccién de combustién y los
reactivos de alimentacién que no reaccionaron y se
alimentan a 600 K. La temperatura media obtenida fue
de 1473 K, mediante este resultado podemos deducir,
que la energia obtenida en la combustién del PET, puede
emplearse para la fundicién de aluminio, el cual funde
a 933 K aproximadamente.

Los gases alimentados al quemador tienen velocidades
elevadas, lo que provoca que se forme un cono de gases
sin reaccionar, y que son alimentados a 600 K (zona
color azul). Esto gases se mezclan y provocan la reac-
cién de combustién, lo que genera calor, provocando
a su vez un incremento en el volumen de la mezcla de
gases calientes, los cuales contintian reaccionando y

Figura 4. Contornos de temperatura [K] en cdmara de combustion a presion atmosférica.
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generando el calor suficiente para que el PET se que-
me. La zona mds caliente (color de naranja a rojo) es la
zona que estd en contacto directo con el crisol donde
se fundird el aluminio, lo que asegura que las tempe-
raturas alcanzadas dentro del crisol sean superiores a
la temperatura de fundicién del aluminio.

Las pruebas numéricas seran llevadas finalmente a
su aplicacion experimental en un horno de crisol para
fundicién de metales no ferrosos.

ANALISIS DE RADIACION

La simulacién de la radiacién térmica se llevé a cabo
mediante el modelo P1, instalado en ANSYS FLUENT
en el cual se consideran los gases como particulas grises.
Se considerd el coeficiente de absorcién con un valor
de 0.9, el indice de refraccién de 1.55 y el coeficiente de
dispersién de 0.6'°'%. La Figura 5a muestra los contor-
nos de temperatura generados por la simulacién de la
combustién de PET sin modelar la radiacién térmica,
en la cual las temperaturas miximas se presentan a una
distancia de 1 m a partir de la entrada de los gases. Al
graficar los contornos de temperatura para el modelo
de combustién aplicando el modelo P1 de radiacién
(Figura 5b), se puede apreciar que los valores maximos
de la fuente de radiacién térmica se presentan en la
regién de la flama. Esto se debe a que la temperatura
del horno aumenta con la liberacién de calor aumen-
tando la radiacién térmica en la regién de combustién.
En la salida del quemador se presenta una baja en la
generacién de la radiacién, aproximadamente un 50 %
del maximo, lo cual se predice mediante el codigo de
colores, amarillo en la salida y rojo en el méximo. Asi
mismo, se puede atribuir a que en la salida se presenta
una mezcla de cenizas y la disminucién de la tempe-
ratura por la mezcla de gases de combustién con los
gases frios que no reaccionaron.

La Figura 5c, muestra el grafico de temperatura, com-
parando la temperatura de la combustién de PET con
O,, sin aplicar el modelo de radiacién (color azul) y
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los datos obtenidos de la simulacién con la aplicacién
del modelo P1 de radiacién. En este gréfico se puede
apreciar que se genera una diferencia méxima de 50
Kauna distancia de entre 0.8 y 1.2 m, lo cual coincide
con el cono principal formado por la flama. En la sa-
lida del quemador se presenta una disminucién de la
radiacion térmica, la cual se ve reflejada también en la
temperatura media final de 1490 K para la simulacién
con radiacién y 1473 K de temperatura media para el
modelo simulado sin radiacién.

AVANCE DE LA REACCION

La Figura 6 muestra el grafico del avance de la reaccién,
en la cual se puede analizar que alcanza la conversién
méxima de reactivos a productos en una distancia apro-
ximada de 0.8 m a 1.2 m. En la entrada del quemador
la conversién es minima, ya que es la parte mds fria
del quemador y es la zona donde se inicia el mezclado
del PET con el O,. Al final disminuye la conversion,
esto debido a que ya se quemé la mayor cantidad de los
reactivos. La cantidad resultante, sale mezclada con los
gases en exceso en la alimentacién. Esto provoca que
el contacto directo PET-O, disminuya y por lo tanto la
reaccion térmica de conversién disminuya.

AVANCE DE LA REACCION
&

o] 0.2 o4 0.6 0.8 : 4 12 14 1.6
LONGITUD DEL QUEMADOR [m]

®rxn

Figura 6. Grdfico de longitud del quemador contra
avance de reaccion.

T TR

0.4 0.6 0.8 1 1.2 14 1.6
LONGITUD DEL QUEMADOR [m]

Figura 5. a) Comparacién de contornos de temperatura simulados sin radiacion, b) con radiacion mediante el modelo P1 y
¢) grdfico de longitud del quemador contra temperatura.
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CONCLUSIONES

Se llevé a cabo un estudio de la combustién de PET
con O,, acotando a cinco productos de reaccién y con
dos reacciones secundarias, las cuales se derivan de los
productos de la reaccién primaria. Se estudi6 el efecto
de la radiacién térmica generada dentro del quemador.
Los modelos mateméticos utilizados para la simulacién
del fenémeno fueron adecuados. Se consideraron gases
grises para modelar el efecto de la radiacién calorifica.

La modelacion de la cinética de combustion del PET
fue satisfactoria, se alcanzaron temperaturas maximas
de 1631 K, y la temperatura media del quemador fue
de 1470 K. Las mediciones del CO y del CH4 fueron
muy pequeiias, al grado que se pueden despreciar, esto
sucede por la generacion de la reaccién secundaria.
Estos datos indican que se puede utilizar el PET como
combustible limpio para la fundicién de aluminio me-
diante el uso del horno de crisol que se encuentra en
Taller de Metalurgia de UPJR.

La radiacién fue modelada adecuadamente con el
modelo P1, ya que al realizar las experimentaciones
numéricas se obtuvieron valores de temperatura 50 K
mds alto como maximo. La mayor cantidad de radia-
cién térmica generada fue donde se genera la mayor
conversién de productos, es decir entre 0.8 m y 1.2
m, lugar donde también se alcanzaron las maximas
temperaturas.
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