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| a seguridad de procesos desempena un papel crucial en el disefio y la

operacién de las plantas quimicas. Actualmente, los escenarios que
suponen un riesgo en los procesos quimicos se deben comprender des-
de el punto de vista de los fendmenos de transporte de los fluidos in-
volucrados; en especifico, la dispersion de gases toxicos, que ponen
en riesgo la salud de los trabajadores. En este sentido, el avance tec-
noldgico y el incremento exponencial de la capacidad de computo en
las Ultimas décadas han favorecido las técnicas de dindmica de fluidos
computacional (cFp en inglés) por encima de los modelos convenciona-
les de dispersion. Este trabajo describe los fundamentos de las técnicas
de cFb complementados con una revision de estudios sobre esta he-
rramienta computacional en el modelado y la simulacion de dispersién
de gases téxicos en plantas quimicas. Ademas, se incluye un caso de
estudio demostrativo y una discusién sobre las perspectivas de este
enfoque: su estado actual, ventajas, limitaciones y areas de oportunidad.
Estos puntos permiten enfatizar el papel y la importancia de las técnicas
de crp en los andlisis de riesgo llevados a cabo en las plantas quimicas,
especialmente aquellas donde puede ocurrir la fuga y dispersion de ga-

ses toxicos.

Palabras clave: crp, dispersidn, gases toxicos, plantas quimicas, segu-
ridad de procesos, simulacion.
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P rocess safety plays a crucial role in the proper design and operation of

chemical plants. Currently, the scenarios that pose a risk in chemical
processes must be understood from the point of view of the transport
phenomena of the fluids involved; specifically, the dispersion of toxic gas-
es, which endanger the health of workers. In this sense, technological
advances and the exponential increase in computing power in the last
decades have favored computational fluid dynamics (cFp) techniques over
conventional dispersion models. This paper describes the fundamentals
of cFD techniques complemented with a review of studies on this com-
putational tool in the modeling and simulation of toxic gas dispersion
in chemical plants. In addition, a demonstrative case study and a dis-
cussion on the perspectives of this approach are included: its current
status, advantages, limitations and areas of opportunity. These points
allow emphasizing the role and importance of crFb techniques in the risk
analysis carried out in chemical plants, especially those where leakage

and dispersion of toxic gases can occur.

Keywords: crp, dispersion, toxic gases, chemical plants, process safe-
ty, simulation.




Introducciéon

Debido a la creciente complejidad involucrada en las tecnologias de
produccién actuales y emergentes, la seguridad de procesos continda ju-
gando un papel crucial en el disefio y la operacion de las plantas de pro-
cesamiento. A pesar del progreso logrado para que las industrias quimicas
se consideren entre los lugares de trabajo mas seguros, prevalece una
inmanente necesidad de comprender a cabalidad los mecanismos de los
fenéomenos incidentes en la seguridad; el objetivo es generar prediccio-
nes mas confiables de los escenarios que pueden existir bajo distintas

condiciones [1], [2].

A nivel mundial, en las plantas quimicas se manejan diversos tipos de
gases con diferentes propiedades fisicas y quimicas, muchos de los cuales
se consideran dafiinos tanto para la salud como para el medio ambiente.
En consecuencia, existe un riesgo principalmente porque se producen
y transportan a gran escala, estan facilmente disponibles y poseen una

toxicidad aguda [3].

Por ejemplo, el cloro (Cl,) es un gas comun en la produccién de plésticos,
solventes, productos de papel y agua potable [4]; es altamente reactivo
y cuando se inhala en bajas concentraciones (3-15 ppm) se puede pre-
sentar irritaciéon ocular y de las membranas mucosas, asi como lesiones
de las vias respiratorias. Las consecuencias agudas asociadas a la expo-
sicion a mayores concentraciones de cloro incluyen obstruccién de las
vias respiratorias, disnea, tos, cianosis, nduseas, vomito y pérdida del

conocimiento [3]-[¢].

Porotro lado, la exposicién prolongada a bajas concentraciones (s0-700 ppm)
de amoniaco gaseoso (nh3, comun en aplicaciones farmacéuticas, textiles
y de refrigeracion industrial [7]) se asocia a padecimientos como la sinusitis,
el sindrome de inflamacién de membranas mucosas, la bronquitis crénica
y sintomas similares al asma [g], [9]. En el peor de los casos, la exposicion a
grandes volimenes de amoniaco provoca irritacion en el tracto respiratorio,

piel y ojos, e inclusive puede causar la muerte debido al dafio pulmonar

(31, [8], [10], [11].

El fluoruro de hidrégeno (hf) se aprovecha como catalizador en las industrias
del petréleo y gas; en la industria quimica, como agente reactivo en la
sintesis de fluoropolimeros y fluorocarbonos. La exposicién a una concen-
tracion promedio de 3 ppm causa irritacion ocular y de las vias respira-
torias superiores, mientras que 5 ppm pueden producir eritemas [12], [13].

Concentraciones mas altas causan perjuicios serios a la salud huma-
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na, incluyendo el dafo a las vias respiratorias, edema pulmonar, hipo-
calcemia, quemaduras cuténeas, e inclusive una incidencia creciente de

diversos tipos de cancer [14], [15].

Histéricamente, la industria quimica ha mantenido su enfoque en reducir el
riesgo de dafio debido a accidentes, tanto al personal como al ambien-
te. En este sentido, la higiene industrial es una disciplina dedicada a la
identificacion, evaluacién y control de aquellas condiciones que pueden
causar heridas y enfermedades. Involucra el monitoreo de la concentra-
cion de gases toxicos y su reduccién mediante sistemas eficientes de ven-
tilacion y el desarrollo de procedimientos para el manejo de materiales

y sustancias peligrosas [1], [1é], [17].

Respecto al monitoreo de los niveles de gases téxicos, la higiene indus-
trial se apoya en leyes y regulaciones gubernamentales para la evaluacion
de riesgos a la salud humana. En los Estados Unidos de América, por ejem-
plo, la Conferencia Americana de Higienistas Industriales Gubernamen-
tales (acGH, American Conference of Governmental Industrial Hygienists),
establece los valores umbrales limite (TLv, threshold limit values) para una
gama de agentes quimicos [18]; el TLv para una sustancia quimica se re-
fiere a la concentracién maxima en el aire bajo la cual no se esperan efec-
tos adversos para un trabajador [1]. Por otro lado, la Administracién de
Seguridad y Salud Ocupacional (osHA, Occupational Safety and Health
Administration) ha definido sus propios valores umbrales, los cuales son
identificados como limites de exposicion permisible (PEL, permissible ex-
posure level) [1], [19]. Estos valores limite han fungido como referentes
en las regulaciones técnicas de otros paises; por ejemplo, la Norma
Oficial Mexicana NOM-010-STPS-2014, centrada en las condiciones de se-
guridad e higiene en los centros de trabajo y almacenamiento donde
se manejen, transporten, procesen o depositen sustancias quimicas

capaces de generar contaminaciéon en el ambiente laboral [20].

A su vez, los Tlv son un parametro de referencia en las etapas de los
analisis de riesgo que se efecttan en las plantas quimicas. Tipicamente,
este tipo de andlisis comienza por considerar un incidente hipotético
pero probable, como la liberacién accidental de una sustancia toxica
y/o inflamable en una planta quimica. Es posible predecir con mayor
certeza que ocurra 0 No un escenario asi si se cuenta con el historial
de accidentes in situ y el personal involucrado posee una experiencia

amplia en seguridad industrial [1], [2], [21].



El siguiente paso consiste en determinar un valor numérico que repre-
sente las consecuencias indeseables del incidente en cuestidn, con base
en las propiedades de la sustancia: tasas de liberacion (flujo masico o
volumétrico) y evaporacién, asi como su transporte y dispersién bajo con-
diciones meteoroldgicas especificas (velocidad del viento, temperatura
ambiente, presion, etcétera) [1], [2], [21]. El modelado matemético de este
conjunto de fendmenos fisicos se vuelve esencial en los procedimien-
tos de cuantificacion del riesgo. Para este propésito, se han desarrollado
los llamados modelos de dispersién, tales como los gaussianos [22], [23],
[24] y los integrales [25], [2¢], [27]. A pesar de que este tipo de modelos son
ampliamente populares, y presentan importantes desventajas. En primer
lugar, no ofrecen una representacién fidedigna de la fenomenologia re-
lacionada con las interacciones de los gases con los obstéculos comunes
en las plantas quimicas (equipos de proceso, edificios, cuartos de con-
trol y de servicios, etcétera) [2], [28], [29]. Ademas, la unidimensionalidad
de estos modelos impone un limite severo a la prediccion de la dispersion
gaseosa, pues el movimiento y las propiedades de estos fluidos exhiben
cambios a través de las tres dimensiones espaciales [28], [30], [31]. Final-
mente, es importante mencionar que las turbulencias originadas cuando
los gases fluyen alrededor de los obstaculos producen variaciones locales
en las concentraciones y la difusién de los gases [30], [32], [33], [34]; en este
sentido, se ha reportado que los modelos de dispersiéon convencionales
producen estimaciones de estas variables que difieren de manera abis-

mal del comportamiento real [28], [35], [3¢].

El creciente avance tecnoldgico y el incremento exponencial de la capa-
cidad computacional en las tltimas décadas han favorecido la aplicacion
de técnicas especiales para el estudio de |la fenomenologia relacionada
con los escenarios que suponen un riesgo en los procesos quimicos. Una
de estas técnicas es la dindmica de fluidos computacional (cFo, Computa-
tional Fluid Dynamics). cFD se apoya de procesos informéticos para predecir
cuantitativamente los fenémenos relacionados con la dindmica de fluidos y
la transferencia de energia y masa, a partir de la aplicacién de las llama-
das leyes de conservacién [37], [38]. Constituye una herramienta numérica
invaluable en el andlisis y la estimacion paramétrica de la seguridad de
los procesos quimicos, tales como la distribucién de gases toxicos, los

niveles de radiacién y los perfiles de sobrepresion [2].

La liberacion o fuga de gases toxicos en plantas quimicas pueden darse de
forma rapida y en cantidades suficientes para esparcirse, formar nubes
densas y originar consecuencias catastroficas tanto en el sitio donde ocu-

rren como en los alrededores. En estos casos, el modelado crp proporcio-



na informacién valiosa sobre la velocidad, la temperatura, los perfiles de
concentracion, la evolucién y la direccion del flujo, asi como las dimen-
siones de su area de impacto. Este enfoque ha gozado de popularidad en
la Gltima década en diversos estudios en plantas quimicas con multiples
obstaculos y edificios, lo cual supone un ambiente con direcciones de
flujo complejas. Ademas, los modelos basados en cFb poseen ventajas
sobre los modelos de dispersién convencionales; para empezar, ofrecen
una 6ptima capacidad de prediccion de los perfiles reales de concentra-
cion, velocidad y temperatura, sobre todo en sistemas tridimensionales
donde hay obstéculos con geometrias complejas. Cuando se implementan
de forma correcta, despliegan una alta precisién en la estimacion de es-
tas variables en aquellos espacios que exhiben fluctuaciones turbulentas

(remolinos, recirculaciones, etcétera) [2].

Otra ventaja de crD es que sus resultados repercuten positivamente en la
toma de decisiones de emergencia, asi como en las estrategias de planifi-
cacion en incidentes relacionados con el escape de materiales peligrosos
[39], [40]. Por ejemplo, los perfiles de concentracion de los gases toxicos
permiten generar estimaciones iniciales para determinar las condiciones
o escenarios bajo los cuales se alcancen concentraciones limite; asimismo,
esta informacion proporciona un marco de referencia sobre las ubicaciones

clave donde colocar sensores de deteccién de gases en una planta quimica.

De lo anterior dicho, este trabajo describe los principios técnicos de cFp y
presenta una revisién de estudios enfocados en su uso en el modelado
y la simulacién de dispersion de gases toxicos dentro de plantas quimicas.
Se agrega un caso de estudio demostrativo, asi como una discusion sobre
las perspectivas respecto a este enfoque, incluyendo su estado actual,

ventajas, limitaciones y 4reas de oportunidad.

Metodologia

Las etapas que conforman el desarrollo de un modelo cFp son preprocesa-
miento, solucién numérica del modelo y posprocesamiento. Hoy en dia
existe una gran variedad de programas de crD (tanto comerciales como
de uso libre), los cuales poseen una interfaz grafica que permite acceder de
forma secuencial a cada etapa por medio de programas o aplicaciones
secundarias; las tareas relacionadas se facilitan con la creacién y manipu-

lacién de los modelos computacionales.



Ficura 1. Interfaz
grafica de ansys®
Workbench™ 2023

R2.

Por ejemplo, en la Figura 1 se presenta la interfaz ansys® Workbench= 2023 R2
[41], donde se puede apreciar cada una de las etapas mencionadas en la
plantilla de un modelo computacional (denominada Dispersion_de_ga-

ses_tdxicos) por desarrollar.

A continuacién, se describen los aspectos que conforman cada etapa del
desarrollo y la simulacién de modelos basados en crp, enfatizando su apli-

cacion en la dispersion de gases toxicos en plantas quimicas.

Preprocesamiento

El preprocesamiento debe llevarse a cabo antes de implementar el pro-
cedimiento de solucién numérica de un modelo computacional basado en

crp. En las siguientes subsecciones se describe cada una de estas tareas.
Generacion del dominio computacional

Esta etapa consiste en la construccion de la geometria computacional que
representara el sistema de estudio. Esta labor se lleva a cabo por medio
un software de disefio asistido por computadora (cap, Computer-Aided
Design). En este sentido, el dominio computacional del sistema de estu-
dio debe contener todos los elementos geométricos que puedan alterar
el comportamiento de los fluidos y/o influir en la transferencia tanto de
masa como de energia; por ejemplo, entradas, salidas, muros, zonas po-

rosas, deflectores y otros componentes internos.



FiGura 2. Dominio
computacional de
una planta quimi-
ca con elementos
internos generado
en ANsys®
DesignModeler™

2023 R2.

El fenémeno de dispersién de gases se puede simular considerando un
dominio computacional (la planta quimica) con o sin elementos internos
como equipos de proceso, cuartos de control, tuberias, escaleras, barreras
fisicas de proteccion y/o mitigacion. La Figura 2 muestra el dominio com-
putacional de una planta quimica que procesa metano gaseoso y cuenta
con un reactor quimico, dos columnas de destilacion, un tanque de almace-
namiento y un cuarto de control. En este caso, el dominio fue generado
en el programa ansys® DesignModeler 2023 R2 [42], al cual puede acce-

derse en el apartado Geometry de la plantilla en ansys® Workbench.

Aquellos estudios que consideran un dominio computacional sin elementos
internos pueden tener como objetivo un analisis preliminar de la disper-
sion de los gases toxicos en la planta, incluyendo perfiles de concentracion,
velocidades o temperaturas. Asi, los resultados obtenidos en esta etapa
son comparables con aquellos que se tendran una vez considerados uno o
varios elementos internos. Por ejemplo, en [43] se obviaron los elementos
internos, pues el propdsito fue analizar el efecto de una cortina de agua
en forma de spray para mitigar una corriente gaseosa toxica en una plan-
ta; en este caso, los componentes toxicos considerados fueron fluoruro de
hidrégeno (hf) y amoniaco (nh,). En resumen, las razones por las cuales
se omiten los elementos internos dentro del dominio computacional de la

planta es que estos no forman parte del sistema de interés.

Por otro lado, numerosos trabajos han estudiado el efecto de los elementos
internos de una planta quimica en la dispersién de gases toxicos: barre-

ras fisicas de proteccion (paredes) de diferentes dimensiones [44] o disefios
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Ficura 3. Malla no
estructurada del
dominio compu-

tacional de una
planta quimica
generada en
ANsYs® Meshingim
2023 R2:

a) vista externa

b) vista interna.

geométricos [45], equipos de proceso, tales como tanques de almacena-
miento y reactores quimicos, asi como cuartos de control, oficinas y otros

edificios [31], [46], [47], [48].
Discretizacion del dominio computacional

En crp la fenomenologia es representada mediante un conjunto de ecua-
ciones diferenciales parciales integradas sobre elementos diferenciales
de volumen; a posteriori, se aproximan para obtener un conjunto de ecua-
ciones algebraicas, cuya solucién puede encontrarse, por ejemplo, a tra-

vés de métodos matriciales.

Mediante un procedimiento denominado mallado se efectda la division del
dominio computacional en elementos diferenciales de volumen [49], [s0],
[51]. En el caso de mallas bidimensionales dichas fracciones pueden ser cua-
drilateros, tridngulos u otros poligonos; en cambio, cuando se trata de
mallas tridimensionales, pueden ser hexaedros, tetraedros u otros prismas.
A su vez, si las mallas compuestas de elementos de tipo cuadrildtero (2D)
o hexaedro (3D) ostentan un arreglo ordenado y uniforme se designan

como mallas estructuradas.

A este respecto se suman las mallas no estructuradas (Figura 3), compues-
tas de elementos cuadrildteros o hexaedros, asi como de elementos trian-
gulares (2D), tetraédricos, entre otros prismas (3D). En particular, la Figura
3 corresponde a la discretizacién del dominio computacional (Figura 2)
generada en el programa ANsys® Meshing= 2023 R2 [52], accesible en el

apartado Mesh de la plantilla del modelo computacional (Figura 1).

a) b)

Es menester mencionar que la generacion de mallas estructuradas para
sistemas con geometrias complejas puede consumir mucho tiempo, e in-
cluso llegar a ser una labor imposible; la dificultad se debe a que algunas
regiones o zonas poseen formas geométricas que es complicado repre-

sentar por medio de cuadrildteros y hexaedros (zonas con curvaturas, de-



flectores u otros componentes internos). Como consecuencia, surge la
necesidad de generar mallas no estructuradas, puesto que las formas de
tetraedros y triangulos se adaptan mejor a las regiones con formas geomé-

tricas complejas [38], [53].

Como se menciond anteriormente, al definir el dominio computacional de
la planta quimica donde se desea analizar la dispersion de gases téxicos,
es de suma importancia considerar la presencia de elementos internos u
obstaculos en la misma. Tales cuerpos influirdn directamente en la estra-
tegia de discretizacién espacial o mallado de dicho dominio. Algunos
trabajos proponen mallas tridimensionales estructuradas, que consisten
principalmente de hexaedros, para el mallado del dominio computa-
cional de una planta quimica con diferentes unidades de proceso con
formas geométricas convencionales [48], [54]. Ambos estudios establecen
que, en las zonas correspondientes a la fuente de emision del gas y alre-
dedores de las unidades de proceso, los elementos de la malla deben po-
seer menor tamano respecto a otras zonas. Esta estrategia es conocida
como refinamiento y ofrece una mejor representacion de los fenémenos
mas relevantes en las zonas donde las variables involucradas (velocidad,
concentracion, temperatura, entre otras) exhiben cambios drasticos o
muy pronunciados. El refinamiento permite un mejor control del tamafio
de la malla, referido al nimero de elementos que la conforman. La estrate-
gia ha sido aplicada en estudios donde se han generado mallas tridimen-
sionales no estructuradas, unas conformadas mayormente por tetraedros

[31], otras por combinaciones de tetraedros y poliedros [s5], [56].

Ecuaciones gobernantes

crD involucra el andlisis del comportamiento de fluidos, asi como de los
fenémenos relacionados con la transferencia de calor y/o masa; es decir,
estd cimentada en las leyes de conservacién de masa, momento y ener-
gia. A continuacién, se explica el fundamento tedrico de las ecuaciones

que representan estas leyes.
Conservacion de la masa y conservacion de la cantidad de movimiento
J

Las ecuaciones de conservacién para sistemas monofasicos que involucran
un flujo laminar estan bien establecidas. En este sentido, la conservacién
de la masa y el momento (cantidad de movimiento) esté dada, respectiva-

mente, por las Ecuaciones (1) y (2) [57]:



Y -
FTi4 + (V-pv) =0

)
5PV + (V-pit) = —Vp — (V1) +p¢

Donde:

t denota el tiempo,

p corresponde a la densidad,

U representa el vector de velocidad,

p es la presion,

T respecta al tensor de esfuerzos viscosos.

En este caso, el gradiente V representa el cambio de las variables con
respecto a las dimensiones en un plano; por ejemplo, en un plano cartesia-
no tridimensional, estas dimensiones estarian dadas por las coordenadas
(x, y, 2). Al desarrollar un modelo basado en crp, se deben definir cudles
de estas variables tienen influencia en los fenémenos de interés; por ejem-
plo, si los efectos gravitacionales son importantes o si se abordara un en-
foque transitorio o estacionario (es decir, sistemas cuyo comportamiento

cambia con el tiempo o no).
Conservacion de energia

Los sistemas no-isotérmicos (es decir, aquellos en los que existen cam-
bios considerables en la temperatura) requieren tomar en cuenta la Ley de
conservacion de energia ademas de las Ecuaciones (1) y (2). El propdsito
es ponderar la energia interna total del sistema, es decir, la suma de las
energias térmica y mecanica; en particular, las fluctuaciones de energia
térmica durante la dispersion de gases ejercen un efecto mas significativo.
Por esta razon, la expresion matematica que las describe se suele incluir al
evaluar la mitigacién de los accidentes y dispersién de contaminantes [43],
[4¢], [58]; por ejemplo, ha sido considerada en el modelado de cortinas de
fluidos como agua, aire y vapor, sobre la concentracién de los compo-
nentes toxicos en emisiones gaseosas [43], [59]; la intencion es tomar en
cuenta los fendmenos de enfriamiento o calentamiento que experimentan
las nubes de gases toxicos al entrar en contacto con las cortinas de flui-

dos a una diferente temperatura.



En este caso, la conservacion de la energia térmica estd dada por [57]:

d
soret (V-pev) = = (V- 4) —p(V-0)

+ (—7:VU) + S,
Donde:
€ representa la energia interna por unidad de masa,
g expresa el vector de flujo de calor debido al transporte molecular,
S}, es la tasa volumétrica de produccién de calor.

El término de disipacion viscosa (—7: V) a menudo se desprecia en el

modelado de aplicaciones de ingenieria quimica [¢0].
Transporte de especies quimicas

Ademas de las Ecuaciones (1) a (3), la ecuaciéon de transporte para cada
una de las especies quimicas i, que componen las emisiones gaseosas
toxicas, debe ser anadida con el fin de representar el flujo o transporte de
la forma mas realista posible. Diferentes estudios han abordado tal enfoque
para analizar |a dispersion aérea de gases toxicos en plantas quimicas,
tales como fluoruro de hidrégeno () [43], [44], [61], cloro (CL) [31], [47], [62],
[63], [64], amoniaco (nh,) [56], [¢5], [66], &cido sulfhidrico (H,S) [s5], cloruro de

vinilo (C,H,CI) [58], etanol (C,H,0) [67] y didxido de carbono (co,) [68].

La ecuacion de conservacion de cada una de las especies quimicas esta

dada por la siguiente expresién general [57]:

d . 5
3¢ P@i + (V.plw;) = — (V -],-) + S;

Donde:
w; es la fraccion masica de la especie i,

Ji corresponde al vector de flujo de masa de la especie i asociado al

transporte molecular,

Si denota la tasa neta de produccién de la especie i por unidad de vo-
lumen. Este Ultimo término es omisible para los sistemas en los cuales
las especies en la emisién gaseosa no interactlan para llevar a cabo

reacciones quimicas de formacién ni consumo.



Con el fin de que las Ecuaciones (1) a (4) tengan solucién, es necesario
afiadir una ecuacion de estado para el célculo de la densidad (p), asi como
ecuaciones constitutivas para el tensor de esfuerzos viscosos (T), el vec-
tor de flujo de calor (g) y el de flujo de masa (]:). Como consideracién inicial,
a falta de un conocimiento detallado de la reologia del fluido a través
de un sistema, puede asumirse un comportamiento newtoniano para el

mismo. De este modo, resulta Util la siguiente expresién para T:

r- ~{(A=21) @ D1+l + W)7]]

Donde:

Ay uson, respectivamente, la viscosidad a granel y la viscosidad de corte,
I es el tensor identidad, y el superindice T indica la traspuesta,

La viscosidad a granel puede despreciarse para gases densos y liquidos [57].

Por otro lado, las leyes de Fick y de Fourier se utilizan con frecuencia para
modelar los vectores de flujo de calor y de masa, respectivamente. De

esta forma, las ecuaciones para estos términos son [57]:

4= —kVT

Ji = = DipV w;
Donde:

k representa la conductividad térmica,
T indica la temperatura,
D; corresponde al coeficiente de difusién de Fick de la especie .

Hay que destacar que los programas comerciales y de uso libre de crp
cuentan con bibliotecas de modelos matematicos para representar las
ecuaciones gobernantes hasta aqui descritas, sumados a otros submode-
los destinados a aplicaciones especificas. Concretamente, se observa en
las Figuras 4 y 5 la interfaz de seleccién de modelos matematicos dispo-
nibles en el programa Ansys® Fluent® 2023 Rz [69]; en especifico, las ecua-
ciones de energia (Figura 4) y transporte de especies quimicas (Figura 5).
En primera instancia debe accederse al apartado “Setup” de la plantilla
del modelo computacional en ansys® Workbench= (Figura 1). Después se
selecciona la pestafia Models, con lo cual se desplegarén los modelos
disponibles para describir la fenomenologia involucrada en un sistema

de interés. Cabe sefialar que las Ecuaciones (1) y (2) son los modelos pre-



FIGURA 4. Interfaz
de seleccion de
la ecuacién de
conservacion

de energia en la
biblioteca de mo-
delos de ansys®

Fluent™ 2023 R2.

FiGura 5. Interfaz de
seleccién de la ecua-
cion de transporte
de especies quimicas
en la biblioteca de
modelos de Ansys®
Fluent™ 2023 R2.

determinados para describir, respectivamente, la conservaciéon de la masa

y de la cantidad de movimiento en la mayoria de los programas de cro.

Como puede verse en la Figura 5, ademas de la selecciéon de la ecua-

cion de transporte de especies quimicas, ANsYs® Fluent® 2023 R2 permite



especificar algunos submodelos para refinar la representacion de esta
fenomenologia. Por ejemplo, es posible elegir el mecanismo de difusion
que se desea representar (Diffusion Energy Source, Full Muticomponent
Diffusion, o Thermal Diffusion), incluir o no reacciones quimicas de tipo
volumétrico (Volumetric), asi como especificar el modelo de combustion
(Non-Premixed Combustion, Premixed Combustion, Partially Premixed
Combustion, etcétera). Ademés de la bibliografia especializada, Ansys®
Fluent® 2023 R2 proporciona una guia practica con recomendaciones so-
bre el uso, ventajas y limitaciones de cada uno de los modelos y submo-

delos [70].

Modelado de la turbulencia

Las Ecuaciones (1) a (4) son vaélidas para flujos laminares, aunque también
pueden aplicarse para el modelado de flujos turbulentos o cadticos, tal
como se indicd al inicio de la descripcidn. En este sentido, los cambios
abruptos en la presién y la velocidad propios de este tipo de flujos sue-
len tratarse mediante la descomposicién de Reynolds [71], [72]; dicho mé-
todo posibilita representar el valor instantdneo de cada una de las variables
(X) que aparecen en las ecuaciones de conservacién como la suma de

sus valores promediados en el tiempo (X) y un componente fluctuante (X):

X =X+X

Cuando se sustituyen los valores instantaneos de las variables en las Ecua-
ciones (1) a (4), se obtienen las ecuaciones de conservacion para flujos
turbulentos; es decir, la presion y la velocidad instantdneas son reemplaza-
das por sus correspondientes cantidades promediadas en el tiempo. Por
otro lado, el tensor de esfuerzos viscosos (T) es reemplazado por la suma
de los esfuerzos que toman en cuenta una velocidad promediada con el
tiempo y el llamado tensor de esfuerzos de Reynolds (T'*)). El significado
fisico de los esfuerzos de Reynolds se relaciona con la interaccién entre
el movimiento fluctuante y el movimiento promediado en el tiempo de un

fluido [72].

La principal dificultad al modelar flujos turbulentos es describir los es-
fuerzos de Reynolds, los cuales deben especificarse en términos de las
variables promediadas en el tiempo; para tal fin puede recurrirse a los mo-

delos de turbulencia: un conjunto de ecuaciones de tipo algebraico o



diferencial que permiten calcular los términos de transporte turbulento

de momento en las ecuaciones de flujo promediadas en el tiempo [72].

La mayoria de los modelos de turbulencia se fundamentan en el con-
cepto de la viscosidad de remolino de Boussinesq, el cual asume que
los esfuerzos de Reynolds son proporcionales a los gradientes de las

componentes de la velocidad promediada en el tiempo:

ou; JU; 2
O_ Oty "Il 15.2
TU H axj + 6xi + Y 3 pi

Donde:

1 representa la viscosidad turbulenta, una propiedad de los flujos de

este tipo.

U; y U; son las componentes de la velocidad promediada en el tiempo

en las direcciones Xj y X, respectivamente,
51'1' denota la funcion delta de Kronecker.

El objetivo de un modelo de turbulencia consiste en proporcionar ex-
presiones matematicas para determinar la viscosidad turbulenta [72]. De
este modo, los llamados modelos de dos ecuaciones ofrecen un buen
equilibrio entre factores como poder de procesamiento, precisiéon y capa-
cidad de aplicaciéon para una amplia variedad de problemas de flujo [60],
[72]. Este tipo de modelos incorporan dos ecuaciones de transporte que
determinan el valor de dos variables turbulentas. Por ejemplo, en el mo-
delo Kk — & (Kappa-Epsilon) se resuelven dos ecuaciones de transporte,
una de ellas para determinar la energia cinética turbulenta (k) asociada a
los remolinos en el flujo, y la otra para calcular la tasa de disipacién viscosa
de dicha energia (€). En este caso, la viscosidad turbulenta est4 dada por la

siguiente expresion:

2

K

) = Cc p—
H /,Lpg

Donde CM es una constante empirica.

Otros modelos de turbulencia de dos ecuaciones son el RNG K — £y el reali-
zable k — &, los cuales son variantes del Kappa-Epsilon, asi como el mo-
delo kK — w (Iéase Kappa-Omega) y su variante, ssT kK — w. La principal
diferencia entre los modelos Kappa-Epsilon y Kappa-Omega es que estos
ultimos incorporan modificaciones para considerar los efectos asociados a

bajas velocidades y compresibilidad de los fluidos, asi como variaciones



en los esfuerzos de corte en los flujos [72], [73]. El modelo Kappa—EpsiIon
ha sido elegido en varios estudios para representar la dispersion turbulen-
ta de gases toxicos en plantas quimicas con obstaculos (edificios, equipos de

proceso, etcétera) [45], [46], [56] y sin ellos [43].

Otros modelos de dos ecuaciones han sido considerados en algunos es-
tudios sobre dispersiones de gases toxicos en espacios confinados. Por
ejemplo, en uno de estos estudios se probaron diferentes modelos de
turbulencia de dos ecuaciones para determinar cuél representa mejor la
dispersion de una corriente de amoniaco en una planta de procesamiento
de alimentos [74]. En este caso, se determiné que el modelo rRNG K — &
proporciona resultados mas fieles a los datos experimentales en com-

paracion con los otros modelos.

Aunados a las ecuaciones de conservacion energética y transporte de
especies quimicas, los softwares cFp cuentan con acervos de modelos de
turbulencia. Por ejemplo, en la Figura ¢ se observa la interfaz de seleccién
de modelos con que cuenta el programa Ansys® Fluent® 2023 R2 [69]. En este
caso, es posible acceder a estos modelos por medio de la pestafia Mo-
dels, la cual esté incluida en el apartado Setup de ansys® Workbenchtm, tal
como se indico previamente para las ecuaciones de conservacién de ener-
gia y de transporte de especies quimicas. Como puede verse en la Figura s,
ademés de la seleccidon de los modelos de turbulencia, Ansys® Fluent® 2023
R2 permite especificar algunos sub-modelos y caracteristicas especiales
para una representacién mas precisa de las fluctuaciones turbulentas.
En concreto, es posible elegir el tipo de tratamiento matematico que se
establecerd en la cercania de las paredes sélidas en el dominio computa-
cional (Near-Wall Treatment), modificar los valores pre-establecidos para
las constantes de los modelos de turbulencia (Model Constants) e incluir
sub-modelos especiales relacionados con la produccion de turbulencia
(Viscous Heating, Curvature Correction, Production Kato-Laundery Pro-
duction Limiter). En este caso, ANsys® Fluent® 2023 R2 proporciona una
guia préctica con recomendaciones sobre el uso, ventajas y limitaciones

de cada uno de estos modelos y sub-modelos de turbulencia [70].



FIGURA 6. Inter-
faz de seleccién
de modelos de
turbulencia en la
biblioteca de mo-
delos de ansys®

Fluenttm 2023 R2.

Definiciéon de las propiedades de transporte

La viscosidad, densidad, conductividad térmica y difusividad molecular
(conocidas como propiedades de transporte) son parteaguas en la re-
presentacion de los fenémenos involucrados, y para cualquier sistema
en particular deben especificarse al desarrollar un modelo basado en crp.
Asimismo, debe definirse si el valor para cada una sera constante durante la
simulacién numérica del modelo, o bien si tendran dependencia con alguna

variable de interés, como la temperatura o la presién [38], [49].

En el caso de los modelos computacionales que se proponen representar
la dispersion de gases téxicos en plantas quimicas, es necesario espe-
cificar las propiedades de transporte para el aire y para los componentes
principales de las emisiones de gases tdxicos, incluyendo algunos de los

mencionados previamente.

Una caracteristica primordial de los programas de cFp es que cuentan
con inventarios de componentes quimicos y sus propiedades de transporte.
Por ejemplo, en la Figura 7 se aprecia la interfaz de selecciéon de compo-
nentes, asi como de sus propiedades, de Ansys® Fluent™ 2023 R2 [69]. Ahora
bien, es posible desplegar la lista por medio de la pestaiia Materials, la
cual estd incluida en el apartado Setup de Ansys® Workbench™. En este
caso se ha hecho la seleccion del metano (cH,); aparecen en la interfaz el
identificador (Name), la férmula quimica (ChemicalFormula), la densidad
(Density) y la viscosidad (Viscosity). Si el usuario lo desea, puede modificar

a conveniencia los valores de éstas y otras propiedades.



FiGura 7. Interfaz
de seleccién de
componentes qui-
micos en la libre-
ria de materiales
de Ansys® Fluent™
2023 R2.

Especificacion de las condiciones de frontera

El desarrollo de un modelo crp requiere especificar las condiciones en
las fronteras del dominio computacional, es decir, entradas, salidas, pa-
redes, entre otras. Dichas condiciones pueden ser velocidades, flujos ma-
sicos, presiones, temperaturas, fraccidn masica de los componentes, y

variables turbulentas [38], [49].

En los estudios del modelado de la dispersién de gases en plantas qui-
micas, la condicién que por lo general se establece en las entradas del
sistema es la velocidad del viento. Tal condicién puede adoptar un valor
constante [44], [47] o representarse mediante un perfil de valores en funcién
de, por ejemplo, la altitud con respecto al nivel del suelo [31], [48], [54]. En

este Ultimo caso con frecuencia se utiliza la siguiente expresion:

U = Uref Zref

Donde:
U es la velocidad del viento;
Z es la altura;

Uref eslavelocidad del viento que corresponde a una altura de referencia

(Zref);
y es un parametro que depende de la estabilidad atmosférica [75].

Ademas de las condiciones de flujo, es posible definir los valores de
la temperatura (en los casos no-isotérmicos), la humedad y las varia-

bles turbulentas.



FiGura 8. Interfaz
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Otras fronteras a considerar en las plantas quimicas son los puntos donde
se origina la emision de gases téxicos; alli puede establecerse cierta can-
tidad de gases que fluye durante un lapso concreto (el flujo masico de
la emision). También es posible especificar la temperatura y las variables

turbulentas.

En la Figura 8 se muestra la interfaz de especificacion de condiciones fron-
tera del programa aAnsys®Fluent™ 2023 R2 [69]. Es posible acceder a esta
interfaz por medio de la pestana Boundary Conditions en el apartado

Setup de aNsys® Workbench=.

En la Figura s, la frontera de ejemplo corresponde a la entrada del gas
téxico en el dominio computacional de una planta quimica. Dado que en
dicha frontera se especificara la velocidad, los valores incluyen la direccién
del flujo de gas toxico respecto a la entrada (Velocity Specification Me-
thod), la magnitud de la velocidad (Velocity Magnitude) y las variables
turbulentas, como la intensidad de la turbulencia (Turbulent Intensity) y pro-
porcién de viscosidad turbulenta (Turbulent Viscosity Ratio). Cabe men-
cionar que es posible especificar otras variables en las fronteras de un
dominio computacional, como el flujo masico y la presion. ansys® Fluent™
2023 R2 proporciona una guia con recomendaciones sobre la eleccién y
especificaciones de cada condicién de frontera disponible en funcién de

las aplicaciones a llevar a cabo [69].

Respecto a las salidas en las plantas quimicas, pueden definirse desde dos
diferentes enfoques: valor fijo o flujo saliente (en inglés, outflow). En el
primero de estos enfoques, se establece una presion constante que nor-

malmente corresponde a la presion de la ubicacion de la planta quimica



TasLa 1. Condicio-
nes de frontera en
algunos estudios
recientes sobre
dispersiones de
gases toxicos en
plantas quimicas.

v

[31], [47], [58], [61], [62], [64], [66], [67]. En el segundo de estos enfoques, se ex-
trapolan los valores de las variables en las entradas (velocidades, presio-
nes), con el fin de estimar sus contrapartes en las salidas [43], [54], [¢5]. Las
fronteras de salida en el programa comercial Ansys® Fluent® 2023 Rz [9] se

especifican de forma similar a las de entrada (Figura 8).

Los obstaculos (equipos, cuartos de control, etcétera) y superficies sélidas en
la planta quimica se tratan como muros en el dominio computacional y se
les asigna la condicion de no-deslizamiento, en la cual la velocidad de la

corriente de gases sera nula.

En la Tabla 1 se presentan las condiciones de frontera reportadas en al-
gunos estudios recientes sobre la dispersion de gases toxicos en plantas

quimicas.

SISTEMA CONDICIONES DE ENTRADA CONDICION DE SALIDA

Emision de Cl, en una planta
quimica

Perfil de velocidad del viento: Presion atmosférica 130]
Uref = 1.9, 5.6 m/s

Zyref =10 m

¥ =0.07,0.15

Flujo de Cl, = 1.15 kg/s

Emision de NH, en una planta Velocidad del viento: Flujo saliente
. _ [43]
quimica U=3,5m/s
Flujo de NH, = 4.2, 3 kg/s
Temperatura = 12.5, 24 °C
Emisién de HF en una planta Velocidad del viento: Presion atmosférica (44]
quimica U=56,4.2,54m/s.
Flujo de HF = 469.2, 175.1, 171.6 gal/min
Emisién de gases pesados en una Perfil de velocidad del viento: Flujo saliente
planta quimica Uref = 0.2 m/s [54]
Zref =3 m
V=035
Flujo de gases pesados = no
especificado
Emisién de HF en una planta Velocidad del viento: Presion atmosférica [61]
quimica U=4.2,54m/s.
Flujo de HF = 0.011 m¥/s
Temperatura = 36, 26.5 °C
Emisién de Cl, en una planta Velocidad del viento: Presién atmosférica [62]
quimica U=5m/s.
Velocidad equivalente al flujo de Cl, =
5m/s
Emision de Cl, en una planta Velocidad del viento: Presién atmosférica [64]
quimica UV=0.1,1m/s

Flujo de CI, = 20 kg/h
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SISTEMA CONDICIONES DE ENTRADA CONDICION DE SALIDA

Emision de NH, en una planta
quimica

Perfil de velocidad del viento: Presion atmosférica [66]
Uref = 1.5 m/s

Zref =2 m

V=04

Velocidad equivalente al flujo

de NH, = 209.2 m/s

Emisién de C,H,0O en una planta
quimica

Velocidad del viento: Presién atmosférica [67]
U=0.1,0.5m/s
Flujo de HF = 0.234 m?/s

Solucién numérica de un modelo basado en 4

Una vez definidas las ecuaciones que representaran los fenémenos relevan-
tes, asi como las propiedades de los fluidos y las condiciones de frontera e
iniciales en el sistema, se procede con la solucién numérica del modelo. Los

programas de crb se fundamentan en el método del volumen finito.

El algoritmo de solucién en dichos programas consta de los siguientes

pasos [38]:

® Integracién de las ecuaciones gobernantes a través de los volu-
menes de control que constituyen la malla del dominio computa-
cional.

e Transformacién de las ecuaciones integrales resultantes en un
sistema de ecuaciones algebraicas.

* Solucién del sistema de ecuaciones algebraicas por medio de un

método numérico.

Los fenémenos fisicos en el sistema pueden llegar a ser complejos y po-
seer un comportamiento matematico no lineal, por lo que es necesario
contar con un enfoque basado en un procedimiento de solucién itera-
tivo. El método por antonomasia en crp es el algoritmo simpLE (Semi-Im-
plicit Method for Pressure-Linked Equations) [e¢], el cual establece el

acoplamiento entre las variables de presion y de velocidad [31], [43], [44].

Dada la naturaleza iterativa del procedimiento, otro de los pardmetros esen-
ciales que deben especificarse en la etapa de soluciéon numérica del mo-
delo en crb son los criterios de convergencia numérica; es decir, la tolerancia
cuantitativa de la diferencia entre los resultados de una iteracién con res-
pecto a la anterior: una vez que se satisfacen los criterios, las iteraciones
terminan, y los resultados obtenidos en la Ultima iteracién se consideran
definitivos. Por lo general, los criterios de convergencia en crp se determi-

nan a partir de los residuales (en inglés, residuals) de las variables en las
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ecuaciones que conforman un modelo en particular [2], [38], [53]. Diversos
autores han establecido como criterios de convergencia los residuales
entre 10°y 10 para toda variable en las ecuaciones de conservacion y de
turbulencia en la simulacion de la dispersion de gases tdxicos en plantas
quimicas [31], [47], [54], [69]. La Figura 9 exhibe la interfaz de especificacion
de los pardmetros de la solucion numérica de un modelo de cFp en el

programa ANsys® Fluent™ 2023 R2 [69].

a) b)

Adicionalmente, ademas de las condiciones de frontera, se deben detallar
las condiciones iniciales del proceso bajo analisis en el caso de los sis-
temas no estacionarios; en estado estacionario, debe formularse una supo-
sicion inicial para comenzar los célculos iterativos en la solucion de las

simulaciones.

Posprocesamiento

La etapa de posprocesamiento consiste en analizar la calidad de la so-
lucién numérica obtenida. En este sentido, las herramientas de pospro-
cesamiento cFD han experimentado un importante desarrollo en afos
recientes. La mayoria de los softwares cFb poseen la capacidad de ex-

portar datos para procesarlos a posteriori [53].

Los programas de cFb cuentan con instrumentos para la visualizacion de
resultados debido a la creciente popularidad de las estaciones de trabajo o
workstations, gracias a que cuentan con excepcionales capacidades gréficas;
por ejemplo, gréficos vectoriales, graficos de contorno, gréficas de super-
ficie en 2p y 3D, lineas de flujo y rastreo de particulas. También es posible
visualizar resultados dindmicos mediante el uso de herramientas de ani-

macién. El andlisis de los resultados ofrece informacién de las variaciones



locales en el flujo, la presién, la temperatura, las concentraciones, etcé-
tera. Las herramientas de visualizacion y analisis recurrentes en los estu-
dios sobre dispersion de gases toxicos en plantas quimicas comprenden
mayormente sus perfiles de concentracion; estos datos pueden visualizarse
como planos, contornos y superficies de valores constantes, también lla-

madas isosuperficies [¢9].

Con el fin de ejempilificar este Ultimo aspecto, asi como la aplicacion de
un programa de crb en el modelado y la simulacién de dispersion de gases
toxicos en plantas quimicas, en la siguiente seccion se presenta un caso de

aplicacion de esta herramienta computacional.

Caso de estudio

En esta seccion se presentan generalidades de un modelo en crp para
la dispersion de metano (cH,) a través de una planta quimica. En primer
lugar, se establece como dominio computacional la planta quimica ex-
puesta en la Figura 2, cuyas dimensiones son 20 x 20 X 10 m. Se proporcio-
na también el area superficial ocupada por cada uno de los elementos
internos: cuarto de control, 16 m2; tanque de almacenamiento, 9 m?; reac-

tor quimico, 2m?; cada columna de destilacién, 4 mz

En concordancia con la metodologia, debe procederse con el mallado del
dominio computacional: se generé una malla no estructurada conformada
por elementos tetraédricos (Figura 3). Especialmente, se aplicd un refi-
namiento en las cercanias de las paredes de los elementos internos pre-
viamente descritos, con el fin de tener una representacion optima de los
fenémenos relacionados con la dispersién del cH,. De este modo, la tota-

lidad de elementos que conformaron la malla fue de 82 566 celdas.

Posteriormente, es necesario definir los modelos que deben representar
la dispersion de cH, en la planta quimica. A tal efecto, se adopté el enfo-
que basado en las ecuaciones de conservacién de masa y de cantidad
de movimiento (Ecuaciones (1) y (2)). En este caso de estudio, se considerd
la ecuacién para el transporte de especies quimicas, siendo estas el aire
y el cH, (Ecuacion (4)). Por otro lado, el modelo Kappa-EpsiIon sirvié de
base para representar los efectos turbulentos. Se consideré un sistema
a temperatura constante, por lo que se omitié la ecuacién de energia

(Ecuacién (3)).



La etapa siguiente consiste en definir las propiedades de los fluidos

Tabla 2. Propieda- ) i L o
involucrados, asi como las condiciones de frontera del dominio com-

} ‘4 des de transporte
4 del aire y del CH, putacional de la planta quimica. Los pardmetros de transporte del aire y
utilizadas en el del cH, fueron obtenidos directamente del inventario de materiales de

51 caso de estudio.

ANsYsFluent® 2023 R2 (Tabla 2); el coeficiente de difusién entre el ch, y el

v aire proporcionado por dicho programa fue de 2.88 x 10° m#/s.

PROPIEDAD CH, AIRE
Viscosidad [kg/(m S)] 1.087 X 105 1.7894 X 105
Densidad [kg/m?] 0.6679 1.225

Respecto a las fronteras de entrada, se establecié que el ch, proviene de una
TasLA 3. Condicio-

nes de frontera
en el caso de el viento tiende a moverse hacia las columnas | y I, arrastrando el cH, en esa
estudio.

fuga en el reactor de la planta quimica; se impuso que dentro de la planta

direccién. En la Tabla 3 se presenta la especificacion de las condiciones en

V las fronteras de entrada de la planta quimica.

VARIABLE ENTRADA DE CH, ENTRADA DEL VIENTO

Velocidad (m/s) 25 1.5
Intensidad de la turbulencia (%) 5 5

Proporcién de la viscosidad turbulenta (-) 10 10
Temperatura (K) 300 300

En este caso, se especificé como condicién de salida que la presion tu-

viera un valor de 101 325 Pa, es decir, 1 atmdsfera.

Después de que se han establecido los tltimos detalles de la etapa de prepro-
cesamiento, se contintia con la definicién de los parametros de la solucién
numérica del modelo computacional. En esta aplicacion, se especificd que
el acoplamiento entre la presion y la velocidad se llevara a cabo por medio
del algoritmo siMpPLE. En cuanto a los criterios de convergencia numérica, se
establecié que los residuales alcanzaran un valor del orden de 10%para las

variables de todas las ecuaciones del modelo computacional.

Una vez satisfechos los criterios de convergencia, se procede al analisis
de resultados en la etapa de posprocesamiento. En la Figura 10 se mues-
tran las isosuperficies en color cobrizo, obtenidas de la simulacién de la
dispersion de cH, a través de la planta quimica; éstas fueron generadas

en el apartado Results del programa ansys® Fluent™ 2023 Ra.



FiGura 10. Isosuperficies
para distintos valores de
la fraccién masica de ch,
en una planta quimica

(vista lateral y vista
superior):

a) 0.020, b) 0.015,
¢) 0.011, d) 0.004.

o) d)

Cada isosuperficie mostrada en la Figura 10 representa la unién de las
caras de todos los elementos de volumen de |la malla que comparten un
mismo valor de la fraccion masica de cH,. Asi, por ejemplo, la isosuperficie
mostrada en la Figura 10a se compone de pocos elementos, cada uno
con una fraccién masica de 0.02; dado que dichos elementos son los
mas cercanos al reactor quimico, puede considerarse que esta superficie
marca el inicio de la fuga del cH, hacia el resto de la planta quimica. Por
otro lado, la Figura 10d muestra la superficie compuesta por elementos con
una fraccién mésica de 0.004. Se observa que el cH, alcanza esta concentra-
cién a una mayor distancia respecto al reactor, trascendiendo incluso la
columna de destilaciéon mas lejana (columna 11). Esta superficie evidencia

el alcance de la nube de cH, en la planta.



Es importante obtener este tipo de perfiles para las especies toxicas, como
el cH,, porque permiten determinar si en algin punto especifico de la planta
las concentraciones superaran los umbrales estandarizados; tal como se in-
dicéd previamente, una situacion asi supondria un escenario de riesgo tanto
para el personal de la planta como el medio ambiente. A partir de esta in-
formacion, se trazan estrategias de prevencion (mantenimiento preventivo,
analisis de las condiciones de operacién de los equipos, etcétera), o bien
de mitigacién (reubicacion de las rutas de evacuacion, realizacion de simula-
cros que consideren estas condiciones, entre otras). Estos puntos enfatizan
cuan imprescindibles son las técnicas de crp en los analisis de riesgo que
se llevan a cabo en las plantas quimicas, especialmente en aquellas donde

existe el riesgo de fuga de gases toxicos.

Conclusiones y perspectivas

Tras la revision del estado del arte presentada en este trabajo, se deduce
que los estudios que utilizan cFo son fundamentales en el modelado y
analisis de la dispersién de gases toxicos en plantas quimicas; dicha labor
sirve como referente principal en las tareas de anélisis de consecuencia, la

revisiéon de estrategias de mitigacion y la evaluacion del riesgo.

En comparacion con los modelos de dispersion convencionales, la ven-
taja de los modelos crp es su capacidad para predecir las interacciones en-
tre las obstrucciones y el flujo gaseoso, especialmente cuando se dispersa
en entornos geométricos complejos. Los resultados de la simulacién
crp, los modelos de exposicion y limites de toxicidad ayudan a identi-
ficar areas peligrosas en las plantas quimicas durante la planificacion y
evaluacion de decisiones ante escenarios de riesgo. Asimismo, el mo-
delado crp se puede utilizar para evaluar el desempeno de los sistemas
de mitigacién para controlar el impacto de la liberacién y dispersion de
sustancias quimicas toxicas. Ademas de la concentracién toxica, el tiem-
po de exposicion es otro pardmetro importante para evaluar cuando una
exposicion aguda a gases toxicos supone una amenaza a los individuos

en los modelos de dosis-respuesta.

El modelado crp también proporciona informacién sobre el historial de
concentracion de los gases toxicos en cualquier ubicacién dentro y en los
alrededores de la planta quimica. Junto con algunas funciones estadisti-
cas, como las probit, este enfoque permite en principio calcular la proba-

bilidad de dafio y muerte por exposicién a una sustancia téxica. Es decir, re-



sulta factible realizar anélisis de riesgo cuantitativos para una liberacién
accidental de gases toxicos. Por otra parte, la generacién del d&rea geomé-
trica de interés en un cédigo cFD es un paso esencial para la estimacion
de resultados realistas. Sin embargo, la dispersion de gases toxicos a me-
nudo afecta un area relativamente grande en una planta quimica; en
este caso, puede suponer un desafio representar de manera detallada la

ubicacién y la geometria de cada obstaculo.

Es importante mencionar que, incluso si se pueden generar geometrias
complejas con alta calidad en los modelos crp, la capacidad de computo
disponible para los calculos numéricos es una limitacién severa en el
monitoreo de la dispersion de gases en tiempo real; no obstante, exis-
ten estrategias que permiten superar estos inconvenientes. Respecto a la
discretizacion de los dominios computacionales representativos de las
plantas quimicas, se simulan casos sencillos, ensayando varias mallas con
diferentes nimeros de elementos; la finalidad de este ejercicio es deter-
minar qué tanto cambia la solucién obtenida para cada una de las mallas.
Si el cambio no es significativo, puede elegirse la malla con menor nimero
de elementos, ya que supondréd menor tiempo de coémputo y costo de

recursos computacionales para la solucién del modelo.

En cuanto a la seleccién de las ecuaciones que representen el fenéme-
no de dispersién, una alternativa para tener un manejo eficiente de los
recursos de computo disponibles, consiste en realizar las simulaciones
afiadiendo una por una las ecuaciones gobernantes. Por ejemplo, se pue-
de empezar por efectuar una simulacién sin considerar el modelo de tur-
bulencia, y obtener asi una solucién primaria. Posteriormente, se puede
incorporar el modelo de turbulencia y continuar la simulacién desde esta
soluciéon primaria hasta obtener una solucién final. Este enfoque posee
la ventaja adicional de asegurar una mejor convergencia numérica. La
implementacion de estas estrategias puede contribuir al desarrollo a
corto plazo del modelado de la dispersién de gases toxicos en plantas
quimicas mediante técnicas de crFp; a modo de ejemplo, se puede pen-
sar en sistemas hasta ahora poco explorados, como las biorrefinerias,
donde se propiciaria el anélisis del comportamiento de los gases téxicos

propios de ese tipo de industrias.
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