UNIVERSIDAD DE CHILE
FACULTAD DE CIENCIAS FISICAS Y MATEMATICAS
DEPARTAMENTO DE INGENIERIA DE MINAS

MODELAMIENTO FENOMENOLOGICO DE LA FLUIDODINAMICA DE LA FASE
GASEOSA Y DEL BALANCE DE OXIGENO AL INTERIOR DE UNA PILA DE
BIOLIXIVIACION

MEMORIA PARA OPTAR AL TITULO DE INGENIERO CIVIL DE MINAS

FRANCISCO JOSE ROJAS THUMM

PROFESOR GUIA:
TOMAS VARGAS VALERO

MIEMBROS DE LA COMISION:
JACQUES WIERTZ FRISQUE
CHRISTIAN IHLE BASCUNAN

SANTIAGO DE CHILE
2015



RESUMEN DE LA MEMORIA PARA OPTAR AL
TITULO DE: Ingeniero Civil de Minas

POR: Francisco José Rojas Thumm

FECHA: 30/07/2015

PROFESOR GUJA: Tomas Vargas Valero

MODELAMIENTO FENOMENOLOGICO DE LA FLUIDODINAMICA DE LA FASE
GASEOSA Y DEL BALANCE DE OXIGENO AL INTERIOR DE UNA PILA DE
BIOLIXIVIACION

Se ha desarrollado el modelamiento fenomenologico de la fluidodinamica de la fase gaseosa y del
balance de oxigeno, en una dimension, al interior de una pila de biolixiviacion. Estos modelos
pueden igualmente ser aplicados a columnas y botaderos. Los modelos fueron integrados a un
modelo general de biolixiviacion, ya existente y desarrollado por la empresa BioSigma.

Se utilizaron las ecuaciones de conservaciéon de masa y conservacion de movimiento en los
modelos de balance de oxigeno y fluidodindmica del aire, respectivamente. Para la discretizacion
y resolucion numeérica de estas ecuaciones se empleo el método de volumen de control, el algoritmo
SIMPLER Yy el algoritmo de Thomas. Se introdujo una modificacion en la ecuacion de movimiento
para considerar el régimen de movimiento del aire por conveccion natural. También se desarrolld
una expresion matematica para determinar el coeficiente global volumétrico de transferencia de
oxigeno, a partir de la tasa de riego, el contenido de humedad, el tamafio promedio de particula y
la temperatura de la pila.

Se realizd una calibracion del modelo general con datos experimentales de una pila de
biolixiviacion, proporcionados por BioSigma. Al contrastar los resultados del modelo con las
mediciones experimentales, se pudo verificar que la simulacion generd una buena reproductibilidad
de los datos reales.

Una vez obtenidos los parametros de ajuste, se realizaron estudios de sensibilidad del modelo
general (considerando como caso base los parametros de entrada y de operacion de la pila de
BioSigma) respecto a la tasa de aireacion, temperatura, granulometria, ciclos de riego y reposo, y
a los tamafios de pila, para analizar los cambios en los valores de recuperacion de cobre,
temperatura, actividad bacteriana, y tasa de transferencia de oxigeno y flujo de aire (en conveccion
natural) al interior de la pila.

Como principales conclusiones, los resultados del modelo general muestran que: 1) La tasa de
aireacion utilizada en la pila de BioSigma esta sobredimensionada, dado que el modelo indica que
al utilizar una inyeccion de aire 100 veces menor se lograria una recuperacion de cobre similar; 2)
El aumento de la tasa de aireacion incrementa la temperatura promedio de la pila; 3) Un leve
incremento de la tasa de aireacidn, en una pila sin inyeccion de aire, puede generar un mayor
aumento de la recuperacion de cobre en comparacion a una pequeia alza de la temperatura del
lecho; 4) El flujo de aireacion al interior de la pila afecta de forma importante la actividad
bacteriana; 5) El aumento de la tasa de transferencia de oxigeno es mas significativo cuando se
incrementa el flujo de aire que aumentando el valor del coeficiente global volumétrico de
transferencia en la pila; 6) El coeficiente de transferencia de oxigeno es muy sensible a la tasa de
riego; 7) Y para pilas de pequefias dimensiones, en conveccion natural, el control de oxigenacioén
del lecho mediante ciclos de riego y reposo no es efectivo.
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1. INTRODUCCION

La lixiviacion de pilas es una tecnologia desarrollada en los procesos mineros, que involucra el
apilamiento del mineral chancado en pilas, construidas sobre una capa impermeable que incorpora
un sistema de drenaje de solucion. En muchos casos el mineral es aglomerado con acido y/o es
regado con solucidn 4cida previo al apilamiento [1].

La solucion es irrigada (de forma permanente o discontinua durante el periodo de operacion) sobre
la superficie de la pila (corona) de tal manera que percole a través del lecho de mineral, donde
puede reaccionar con los minerales objetivos (de interés). Luego, los metales disueltos son
transportados, por el movimiento del flujo de solucion, hacia el fondo o piso de la pila, donde
posteriormente son removidos por medio de un sistema de captacion y propulsion hacia una piscina
de coleccidén o pond, como solucion prefiada de lixiviacion (Pregnant Liquid Solution, PLS). El
metal de interés es extraido del PLS a través de alguna tecnologia adecuada al proceso aguas abajo
(puede usarse extraccion por solvente, cementacion o adsorcion), y la solucion pobre o gastada
(usualmente referida como refino) retorna hacia el riego de la corona de la pila, en un circuito
cerrado [1].

Esta tecnologia ha sido utilizada desde la década de 1960 para la lixiviacion &dcida de minerales de
oxido de cobre, y desde la década de 1970 para la lixiviacion de plata y oro con cianuro
(cianuracion). Una tecnologia similar, la lixiviacion de botaderos, estd basada en los mismos
principios que la lixiviacion de pilas, pero se compone, comunmente, de material no chancado run-
of-mine (ROM), que usualmente contiene minerales sulfurados, o ripios de pilas de lixiviacion o
minerales con leyes demasiadas bajas para garantizar otras etapas de procesamiento adicionales

[1].

El potencial de la biolixiviacion, realizada por microorganismos, fue descubierto primeramente en
operaciones de lixiviacion de botaderos de sulfuros de cobre [2, 3]. Mientras los organismos
involucrados en el proceso ocurrian de forma natural, no era necesaria ninguna intervencion externa
para mantener su crecimiento. Posteriormente, la biolixiviacion de minerales de cobre, como
principal método para la extraccion del metal, fue introducida de forma inicial en la operacion de
Lo Aguirre (Chile) a fines de la década de 1980, y luego se extendid en otras numerosas
operaciones a partir de la década de 1990 [2]. Siguiendo el mismo procedimiento que la lixiviacion
convencional de 6xidos en pilas, el mineral chancado y aglomerado es apilado y luego irrigado con
una solucion acida reciclada. Ademas, es posible aplicar la inyeccion de aire a través de tubos
ubicados debajo de la capa colectora de solucion (piso de la pila) para asegurar un suministro
constante de oxigeno y dioxido de carbono hacia el interior del lecho. En algunos casos, se practica
la inoculacion y se mejora el ambiente microbiano al adicionar nutrientes a la solucion de entrada
(riego), pero en general, en las pilas de biolixiviacion, el crecimiento de microorganismos se
desarrolla de forma natural con muy poca intervencion externa [4].

La biolixiviacion consiste de la conversion de un metal insoluble (usualmente un sulfuro metalico)
a una forma soluble (usualmente el sulfato del metal), acompafiada por la oxidacion bioldgica y
procesos de formacion de complejos [5]. Industrialmente esta tecnologia es practicada en dos
aplicaciones principales: la disolucion de pirita y/o arsenopirita en minerales refractarios de oro
para liberar el oro cianurable, y la extraccion de cobre desde minerales sulfurados de cobre. La
disolucion biologica de minerales de sulfuros de cobre también puede ocurrir en botaderos, aunque
la escasez de fuentes de aireacion artificial tiende a limitar la extension de este fenémeno [1].



La inoculacion activa con bacteria no es una practica comun en operaciones industriales de pilas y
botaderos, pero ocurre usualmente a través del proceso de aglomeracidn, estando la bacteria
disuelta en el refino, o alternativamente, la poblacion bacteriana comienza a crecer de forma natural
en el lecho de mineral después de algin tiempo. En la practica, el suministro de nutrientes para los
microorganismos es muy poca o nula (excepto en reactores agitados, en los cuales se agregan
nutrientes constantemente) [1].

Los microorganismos que han sido identificados en la biolixivacion pueden clasificarse en
mesofilos (operan en un rango de temperatura de 15 a 30 °C), termoéfilos (operan a 40-60 °C) y
termofilos extremos (operan a 50-90 °C). Ademads estos microorganismos son acidoéfilos, es decir,
crecen en soluciones acidas, con pH de 1,4 a 3 [6, 7].

La caracterizacion de la ecologia microbiana en pilas de sulfuros de cobre ha revelado la presencia
de Acidithiobacillus ferrooxidans, Acidithiobacillus thiooxidans, Leptospirillum, Acidithiobacillus
caldus, Sulfobacillus-like, como también ciertos tipos de arqueas, los cuales pertenecen al grupo
de microorganismos conocidos como autdétrofos quimiosintéticos. Los primeros 3
microorganismos antes mencionados son mesoéfilos y los dos siguientes son terméfilos moderados
[6, 7, 8, 9]. Los organismos autdtrofos obtienen todos los nutrientes para su crecimiento desde
compuestos inorganicos, y los tipos quimiosintéticos obtienen energia a través de la oxidacion de
compuestos inorganicos [7].

El principal mecanismo de biolixiviacion es la oxidacion del ion ferroso a ion férrico (con la
concomitante reduccion de oxigeno), la cual es utilizada como fuente de energia metabdlica por
estos microorganismos oxidantes [6, 7, 8].

bacteria

4Fe?t + 0, + 4H* —— 4Fe3t + 2H,0 (1)

El ion férrico, a su vez, efectiia la disolucion oxidativa de los minerales sulfurados. El oxigeno
requerido en la reaccidon de bio-oxidacion de la ecuacion (1) proviene del flujo de gas aireado a
través de la pila. La reaccion de la ecuacion (1) también se denomina la reaccion catalitica
bacteriana. La oxidacion de ferroso por la ecuacion (1) incrementa la tasa de reaccion del agente
oxidante por un factor de 10%, en comparacion a la oxidacion directa de férrico sin la presencia de
las bacterias [7, 10].

El azufre elemental producido por las reacciones de lixiviacion de los minerales sulfurados también
puede ser oxidado por microrganismos thiooxidantes, tales como el A. thiooxidans y Sulfobacillus-
like, generando acido [7, 8].

bacteria

25° + 30, + 2H,0 ——— 2H,S0, 2)

Los microorganismos oxidantes de hierro y azufre juegan un rol preponderante en la regeneracion
del ion férrico y acido en las operaciones de biolixiviacion en pilas, produciendo in situ los
reactivos necesarios para la oxidacion de los minerales.

En la literatura se han propuesto dos mecanismos para la oxidacion bacteriana de minerales en una
pila de biolixiviacion: los mecanismos directos y los indirectos. En los mecanismos directos el
mineral es lixiviado por algiin agente bioldgico, en otras palabras, los microorganismos obtienen
electrones directamente desde el mineral. Las bacterias estan adheridas a las particulas, provocando
una interaccion muy proxima con el mineral sulfurado. Actualmente, es generalmente aceptado
que el mecanismo directo no existe para la oxidacion de los minerales sulfurados de metales bases
[11], aunque puede existir para la oxidacion de azufre elemental. En el mecanismo indirecto, los
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minerales son lixiviados unicamente por iones férricos; los microorganismos participan en la
oxidacion de los iones ferrosos, formados en los procesos de lixiviacion de los minerales, a iones
férricos (funcidn de re-oxidacion de ion ferroso a ion férrico). Este Gltimo mecanismo se sub-divide
en los mecanismos de contacto y de no contacto. El mecanismo de no contacto abarca la oxidacion
de iones férricos en solucién por microorganismos planctonicos. El mecanismo de contacto
considera que la mayoria de los microorganismos se adhieren en la superficie de los minerales
sulfurados, y por medio de iones férricos acomplejados, generados en su capa de sustancias
poliméricas extracelulares, ellos comienzan a degradar los minerales sulfurados [6].

Si bien la literatura relacionada a la cinética de biolixiviacidon es extensiva, gran parte del trabajo
se ha enfocado en los procesos de lixiviacion en estanques agitados, mantenidos bajo condiciones
de operacion constantes. Por el contrario, en la lixiviacidon de pilas, muchos pardmetros, tales como
la temperatura, pH, y oxigeno y diéxido de carbono disponibles, no han sido bien controlados y
pueden de hecho limitar la bio-oxidacion efectiva del mineral. Dentro de los estudios de los
fundamentos de los procesos de biolixiviacion, se ha desarrollado muy poco respecto a la
determinacion de los parametros cinéticos de oxidacion en las condiciones tipicas de lixiviacion en
pilas [12].

1.1. Descripcion de los Principales Fenomenos que Ocurren en la
Biolixiviacion de Pilas

Aunque la lixiviacion en pilas parece ser conceptualmente un proceso muy simple, los sub-procesos

que toman lugar al interior del lecho mineral, mientras la solucion escurre a través de éste, son

bastante complejos y sus interacciones todavia no son comprendidas completamente. Los procesos

pueden clasificarse seglin la escala de accion sobre el sistema, distinguiéndose la macro-escala, la

meso-escala y la micro-escala [13]. En la Figura 1 se aprecian los diferentes niveles de analisis de
los fendmenos que ocurren en la biolixiviacion de pilas.

A) Escala de la Pila B) Conjuto de Particulas Aglomeradas
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Figura 1. Representacion esquemadtica de los diferentes fenomenos que ocurren en una pila de
biolixiviacion.
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1.1.1. Fenomenos de la Macro-Escala

En la escala global de la pila, la lixiviacion es gobernada principalmente por el transporte de masa
y de energia que ocurre hacia el interior, a través y hacia el exterior de la estructura del lecho
particulado. Especificamente, los sub-procesos que ocurren en esta escala son el transporte de flujo
de liquido (solucion), el transporte de flujo de calor y el transporte de flujo de gas (aire) [1, 6].

En lechos empacados no saturados de particulas gruesas, la solucion fluye a través de caminos
tortuosos generados por el espacio de poros y los intersticios creados entre las particulas solidas.
La estructura de lecho empacado de particulas influye fuertemente en el desempefio de la pila, en
términos de conduccién y entrega de reactivos, y remocion de productos desde los sitios de reaccion
situados al interior de las particulas de mineral.

El calor de reaccion, el cual es significativo en la lixiviacion de sulfuros, es transportado a través
de la pila en sentido descendente, como calor sensible con el flujo de la solucion, y también en
sentido ascendente, como calor latente con el flujo de aire himedo. Dependiendo de las tasas de
flujo de aire y de solucion, en las pilas se pueden establecer ciertos perfiles de temperatura, y la
manipulacion juiciosa de estas variables puede incluso permitir un grado de control en la operacion.

El transporte de gas es importante para el suministro de oxigeno al interior de la pila, el cual a su
vez es crucial en las reacciones de oxidacidon que ocurren en el sistema. El transporte de aire es una
funcién de la permeabilidad de la pila y la saturacion de liquido, la temperatura de la pila, el
consumo de oxigeno y la produccion de vapor de agua [14]. En pilas sin aireacion forzada (es decir,
que operan bajo un régimen de conveccion natural en el flujo de aire), la disponibilidad de oxigeno
se ve limitada, y los patrones de distribucion de este componente son complejos. La conveccion
natural es tipicamente el inico medio de transporte de aire en botaderos. La conveccion natural en
botaderos o en pilas se debe a variaciones de la densidad del gas, causada por cambios de
temperatura, consumo de oxigeno y humidificacion [6].

1.1.2. Fendomenos de la Meso-Escala

La meso-escala (nivel intermedio), engloba los fendémenos desarrollados en un grupo de particulas.
En este sistema, tres procesos o grupos de procesos contribuyen a la cinética global de lixiviacion:
la transferencia de especies entre las fases liquida y gaseosa, la actividad bacteriana y la
dispersion/difusion de especies en solucion [1].

La captacion de especies contenidas en el gas (oxigeno y dioxido de carbono) hacia la fase liquida
es un paso simple de transferencia de masa, donde su velocidad estd determinada principalmente
por la temperatura, pero que requiere de la medicion de un coeficiente de transferencia de masa
especifico del sistema.

La actividad bacteriana, propagacion de especies y oxidacioén son los procesos que abarcan las
interacciones complejas de diferentes tipos de microorganismos presentes en la fase liquida y sobre
la superficie del mineral. Incluye el comportamiento de crecimiento, adherencia y desorcion de
cada tipo de microorganismo (cepa) en funcion de la temperatura, el flujo de liquido y la
concentracion de constituyentes disueltos (acido, ion ferroso y férrico, oxigeno, diodxido de
carbono como fuente de carbon, etc.), y cualquier tipo de sinergias entre éstos y las reacciones de
oxidacion de hierro (Fe**/Fe?") y azufre concomitantes.
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La dispersion/difusion de especies en solucion comprende los procesos de difusion intra- e inter-
particula. La difusion es el modo principal de transporte de los constituyentes disueltos desde y
hacia la solucién que se mueve entre los espacios de poros creados por las particulas y entre las
grietas y fisuras al interior de las particulas. El efecto de la difusion de poro en la cinética global
de la biolixiviacion es determinada por el largo del camino de difusion, el cual puede ser
significativo para sistemas con una pobre distribucion de solucion (pilas con baja permeabilidad
y/o que presentan secciones estancos en el lecho).

1.1.3. Fenomenos de la Micro-Escala

Al nivel de la particula de mineral (o conjunto de granos de mineral), los efectos topologicos
presentan otro grado de complejidad. Los efectos topologicos se refieren a la forma en la cual los
granos de mineral (o mas precisamente, sus superficies) son dispuestos en una sola particula, y
como éstos son distribuidos a través de los diferentes tamafios de particulas. Los granos de mineral
pueden ocurrir ya sea como granos libres, como puntos altamente localizados sobre la superficie
de la particula o como bandas de granos que se dispersan en una matriz inerte. La distribucion de
granos y su accesibilidad al interior de las particulas determinan directamente el grado de
lixiavilidad del mineral de interés. Ademas, la mineralogia de la matriz de ganga es relevante, dado
que puede interferir con la lixiviacion del mineral y los diversos fendomenos biologicos
involucrados [1, 14].

Considerando el nivel de un Unico grano de mineral, la lixiviacion es gobernada por las
interacciones quimicas y electroquimicas en la superficie del grano. Los minerales sulfurados
generalmente se lixivian por la accion oxidativa de los iones férricos en solucion, y la cinética de
reaccion es una funcion, fundamentalmente, de la temperatura y de la concentracion del ion férrico
y, en algunos casos, del ion ferroso.

La reaccion de lixiviacion paradigmatica en la biolixiviacion de sulfuros, es la oxidacién de un
sulfuro metalico (MeS) por iones férricos (ver Figura 1, apartado C)) [6]:

MeS + 2Fe** —» Me®* + 2Fe** + §° 3)

Los principales mecanismos de tales reacciones han sido bien comprendidos (excepto tal vez, los
mecanismos que explican las reacciones de la calcopirita), aunque las mediciones de los valores
exactos de los parametros criticos para cada caso especifico permanecen sin ser realizadas. Pueden
originarse complicaciones adicionales cuando diferentes minerales se acoplan galvanicamente,
como se da en el caso de la pirita, presente en muchos minerales sulfurados de metales base, con
los sulfuros de cobre [1]. La formacidon de cuplas galvéanicas entre la pirita y la calcopirita en
contacto, en el curso de la biolixiviacion de minerales de cobre, genera como resultado una
pasivacion de la pirita y una fuerte corrosion (lixiviacion) de la calcopirita (potencial de la pirita
superior al de la calcopirita) [15].

1.2. Modelamiento de la Biolixiviacidon

Los fendmenos descritos anteriormente tienden a interactuar entre ellos mismos en patrones, que
en la mayoria de los casos, son demasiados complejos para entender de forma intuitiva. Cualquiera
de estos sub-procesos puede convertirse en el paso controlante de la cinética global bajo ciertas
circunstancias, y el control puede cambiar desde un dominio a otro en el curso de un escenario
particular de lixiviacion. Con tantos niveles de complejidad, el diagndstico de los efectos de ciertas
variables en el desempeio global de la pila se vuelve virtualmente imposible 0 muy costoso sin
una herramienta de modelamiento sofisticado [1, 14].
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Los modelos son utilizados como herramientas de disefio y evaluacién econémica, y también para
interpretar nuevos resultados obtenidos, en planta o en laboratorio, al modificar parametros de
operacion y caracteristicas especificas del sistema (mineral, permeabilidad, tipo de solucion, etc.).

Durante los ltimos afos los modelos de lixiviacion de pilas (y/o de botaderos) se han venido
desarrollando a medida que la tecnologia disponible para el procesamiento de minerales ha ido
evolucionando; primero se concentraron los esfuerzos en modelar la lixiviacion acida, luego se
enfocaron en la lixiviacion con cianuro, y finalmente en la biolixiviaciéon [1]. La complejidad de
estos modelos ha ido incrementdndose continuamente. Algunos modelos desarrollados toman en
consideracion todos los sub-procesos identificados y las complejidades del sistema descritas
anteriormente, mientras otros se enfocan en caracterizar un conjunto acotado de fendmenos,
asumiendo escenarios de comportamiento en los otros sub-procesos.

Se han desarrollado pocos modelos comerciales, pero el mas destacado es el modelo HeapSim
[16], el cual ha sido aplicado para la modelacion de biolixiviacion de minerales sulfurados de cobre

y hierro [6, 13, 14].

Los modelos son usualmente calibrados utilizando datos obtenidos por pruebas de campo
realizadas en operaciones de biolixiviacion (escala piloto o industrial) o por ensayos de laboratorio
en columnas del mineral requerido [1, 17].

En el presente trabajo se realiza el modelamiento fenomenoldgico de la fluidodinamica de la fase
gaseosa y del balance de oxigeno, en una dimension, al interior de una pila de biolixiviacion. Estos
modelos son integrados a un modelo general de biolixiviacion, desarrollado por la empresa
BioSigma.



2. ANTECEDENTES

En el presente capitulo se revisan las caracteristicas distintivas de algunos modelos de balance de
oxigeno y de fluidodindmica de la fase gaseosa en pilas lixiviadas disponibles en la literatura.
También se detallan las caracteristicas del modelo general de biolixiviacion desarrollado por
BioSigma, y los multiples modelos que lo integran. Finalmente, se realiza una descripcion de los
principales conceptos utilizados en la formulacion de los modelos de balance de oxigeno y de
fluidodindmica de la fase gaseosa.

2.1. Revision Bibliografica del Modelamiento del Balance de Oxigeno
y de la Fluidodinamica de la Fase Gaseosa

El modelo desarrollado por Neuburg et al. [18] se disefio para simular el proceso de biolixiviacion
de un mineral de cobre en columnas de 1,8 m de altura y aprox. 30 cm de didmetro. Consider6 la
accion de una cepa de T. ferrooxidans en la oxidacion bacteriana de ferroso. El modelamiento del
balance de masa en las fases liquida y gaseosa asumi6é un comportamiento de flujo-piston y
condiciones de estado seudo-estacionario en el transporte de especies realizadas por ambos fluidos
al interior de la columna. Con esta simplificacion los autores consideraron constantes, a lo largo de
la columna, el hold up de liquido, el coeficiente de dispersion, coeficiente de difusion, contenido
volumétrico de gas y la velocidad superficial del liquido y del aire. Los cambios de la porosidad en
el lecho con la tasa de riego, los coeficientes de transferencia de masa segun superficie especifica
del lecho y el hold up de liquido fueron estimados a través de correlaciones empiricas. El
coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa se asume constante
en toda la columna y durante todo el tiempo de simulacién, y fue estimado por pruebas
experimentales. En este modelo se consideraron condiciones isotermas en toda la columna, por lo
que no se realizaron balances de calor. El modelo considera que la velocidad de crecimiento
maxima de los microorganismos depende de los niveles de oxigeno disuelto en solucion a través
de un factor, sin embargo no especifica como se define este factor. Se utiliza el modelo de nucleo
no reaccionado para definir las ecuaciones que describen la tasa de consumo o generacion de las
especies contenidas en la particula de mineral.

Sociedad Minera Pudahuel desarrolla un modelo aplicado para su tecnologia de lixiviacion Thin
Layer (T. L.) a principios de la década de 1980 [19, 20, 21, 22]. Este modelo asume dos escenarios
en las condiciones hidrodindmicas del sistema: se tiene el fluido de solucidon que percola a través
del lecho (liquido en movimiento, considerado en la macro escala) y una delgada capa de liquido
que rodea las particulas aglomeradas (liquido estatico, para una meso escala). El modelo utiliza
diferentes coeficientes de transferencia de masa para representar los mecanismos de movimiento
de cationes y iones entre ambas fases liquidas. Utiliza una ecuacion modificada de la ecuacion de
conservacion de masa en una dimension para explicar el transporte de especies en las fases liquida
y gaseosa. Para el modelamiento de la fluidodindmica de la fase liquida usa una ecuacion
modificada de la ley de Darcy para flujos que atraviesan medios porosos. Este modelo determina
la velocidad de la solucidén para diferentes condiciones de borde del contenido de liquido en el
lecho (asume diferentes regimenes de velocidad cuando el contenido de liquido supera el volumen
definido por la capa de liquido que rodea las particulas aglomeradas). También considera que la
concentracion de oxigeno se mantiene constante en la solucion, y que se encuentra en exceso en el
sistema (no es un factor limitante de la velocidad de lixiviacion). El modelo ademas realiza el
balance de energia en el sistema.



Casas et al. [23] desarrollaron un modelo de biolixiviacion en pilas y botaderos de dos dimensiones
para un mineral de cobre que contiene principalmente calcosina y pirita, y que incorpora el balance
de oxigeno en el aire y en el liquido, ademas de desarrollar un modelo de la fluidodinamica de la
fase gaseosa. Casas asumid que el transporte de oxigeno a través del lecho estaba asociado a la
conveccion natural del aire. El modelo es capaz de estimar los campos de velocidad del aire al
interior de la pila/botadero y los perfiles de temperatura y concentracion de oxigeno. Casas también
utilizo la ley de Darcy para calcular la velocidad del flujo de aire. Usé una relacién empirica para
estimar la permeabilidad relativa gaseosa del lecho con la saturacion efectiva del liquido (asume
una permeabilidad constante en la pila). Como condiciones de borde impone que en el centro
(definido por una linea paralela al eje vertical) y en el piso de la pila/botadero no existen flujos de
oxigeno ni de calor; ademas asume una temperatura y concentracion de oxigeno constantes en la
corona y en los taludes de la pila/botadero, y que la velocidad del gas es perpendicular a la
superficie del lecho. El modelo de Casas no estima el campo de presiones al interior del lecho y no
determina un valor del coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y
gaseosa, ya que supone que la resistencia impuesta por el transporte de oxigeno entre ambas fases
es despreciable (disponibilidad instantdnea de oxigeno, donde se consideré que la concentracion
de oxigeno disuelto estd en equilibrio con la concentracion de oxigeno en el aire, la cual fue
calculada por la constante de Henry). Este modelo reportd que el aire fluye al interior de la pila,
desde los taludes hacia la corona, bajo condiciones de conveccion natural.

Dixonetal. [6, 13, 14, 16, 24] desarrollan un modelo comercial de bioliviacion en pilas y columnas,
denominado HeapSim. Este es uno de los modelos méas completos, que incorpora una gran cantidad
de fenémenos presentes en el proceso de biolixiviacion. A diferencia de otros modelos, HeapSim
incorpora el coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa. Al
igual que el modelo desarrollado por los autores [19, 20, 21, 22], HeapSim separa la fase liquida
del sistema en la solucion estancada y la solucion en movimiento. Usa este enfoque para modelar
el transporte de especies (excepto el oxigeno) en la fase liquida. El modelo asume que el oxigeno,
cuando es adsorbido desde el aire hacia la solucion, no sigue la ruta de transporte entre las fases de
liquido en movimiento y liquido estancado. En cambio, se transfiere directamente desde el gas
hacia la fase de solucioén estancada, donde es consumido por los microorganismos. La tasa de
transferencia de oxigeno se modela utilizando el coeficiente global de transferencia, el cual a su
vez es estimado de forma empirica a través de diversas fuentes. El valor del coeficiente global de
transferencia estimado varia en un rango bastante amplio, con un alto porcentaje de error. Para
minimizar la dispersion del valor del coeficiente de transferencia, este parametro es ajustado en el
modelo con datos experimentales. No se realiza la determinacion de la variacion del coeficiente
global de transferencia con el hold up de liquido (calculo del area interfacial), tasa de riego, o
tamafio de particula. También los autores asumen un estado seudo estacionario en el balance de
oxigeno en la fase liquida (los autores argumentan que esto sucede cuando la ley o reactividad de
los minerales sulfurados es alta), de tal forma que la transferencia de masa de oxigeno entre ambas
fases es equivalente a las tasas de oxidacion bioldgica del ferroso y azufre elemental, por lo que no
hay una acumulacién de oxigeno en el sistema. Para el balance de oxigeno en la fase gaseosa los
autores asumen que el consumo de oxigeno produce una variacion despreciable en la densidad del
aire seco (se establece la aproximacion de Boussinesq), que la difusion del oxigeno es despreciable
en comparacion al componente de adveccion del fluido, y que no hay una variacion de la
concentracion de oxigeno en el aire respecto al tiempo (estado estacionario). El modelo también
incluye el fenomeno de precipitacion de especies de hierro (jarosita) por la hidratacion de iones en
solucion.



Leahy et al. [8, 25] construyeron un modelo de biolixiviacién de dos dimensiones, aplicado a pilas
de minerales sulfurados de cobre. La formulacion de las ecuaciones de este modelo comparte
semejanzas con las presentadas por otros autores. El modelo incorpora el balance de energia del
sistema y considera la inyeccion de aire en la pila. El coeficiente global de transferencia de oxigeno
también es un dato de entrada y se mantiene constante a lo largo de la pila. El modelamiento de la
fluidodinamica de la fase gaseosa, al interior de la pila de biolixiviacidn, se realiza a través de la
ecuacion de conservacion de movimiento, considerando un espacio reducido para el flujo de aire
(definido por en la porosidad) y la resistividad del flujo debido al medio poroso (permeabilidad).
También se introduce la fuerza de gravedad (peso del aire) como componente de fuerza que
provoca movimiento del fluido. Este modelo considera la accion de microorganismos
consumidores de ferroso y de azufre. En las ecuaciones que modelan el balance de masa de oxigeno
en la fase liquida y gaseosa no se realizan simplificaciones de los términos de difusién o de
adveccion, por lo que la fuerza de transporte de estos dos fenomenos queda bien representada. El
modelo permite estimar las lineas de velocidad del flujo de aire al interior de la pila. Ademas asume
que el coeficiente de difusion del oxigeno en el aire y la densidad del aire se mantienen constantes
para cualquier posicion al interior de la pila, sin que puedan modificarse por variaciones en la
concentracion de oxigeno, temperatura o presion.

El modelo desarrollado por Yin et al. [26] también utiliza la ecuaciéon de conservacion de
movimiento para modelar la fluidodindmica de la fase gaseosa, aunque consideraron solamente el
estado estacionario en la resolucion de esta ecuacion. En este modelo, el coeficiente global de
transferencia de masa de oxigeno es un parametro de entrada constante, que debe ser conocido por
el usuario.

De acuerdo a la revision bibliografica realizada, el oxigeno es el componente de interés en el
modelamiento de la fase gaseosa en pilas y de botaderos, aunque algunos modelos incluyen el
transporte de vapor de agua en la fase gaseosa [27]. Si bien el didxido de carbono también es un
sustrato importante para los microorganismos, no se considera en ninguno de los modelos revisados
en este trabajo.

2.2. Modelo de Biolixiviacion Desarrollado por BioSigma

BioSigma es una empresa filial de CODELCO, dedicada al desarrollo e implementacion de
soluciones biotecnoldgicas en la industria minera.

BioSigma ha desarrollado un modelo de biolixiviacion de pilas en una dimension (a lo largo del
eje vertical), que es aplicable para minerales sulfurados y oxidados de cobre. Este modelo considera
diversos fendmenos que ocurren en una pila de biolixiviacidn, tales como la fluidodindmica de la
fase liquida, el balance de especies en solucion, el balance de bacterias libres en solucion, actividad
bacteriana, reacciones quimicas entre la solucion y las particulas de mineral, el balance de energia
al interior de la pila, precipitacion de especies de hierro, y la especiacion de iones en solucion.

El modelo reconoce diferentes intervalos de tamafios de particulas, y 8 especies mineraldgicas:
calcosina, covelina, bornita, calcopirita, 6xidos de cobre, pirita, ganga que aporta hierro y ganga
general. También incorpora la fraccion liberada de cobre (que no esta ocluida) por especie y por
fraccion de tamafio como informacion adicional para la caracterizacion mineraldgica de las
particulas a lixiviar. Por simplificacion, el modelo agrupa los diversos tipos de 6xidos de cobre en
una sola especie representativa. Para la ganga, dado que es muy dificil identificar completamente
las diferentes especies mineralogicas que la componen, se asume que existen dos tipos: una especie
representativa de ganga que aporta iones ferrosos y/o férricos y una ganga genérica que aporta
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impurezas. Ambos tipos de ganga son consumidoras de 4cido, es decir, reaccionan con el proton
H". En las simulaciones realizadas por BioSigma, se considera que la ganga general aporta
aluminio como impureza. Este supuesto también es asimilado en este trabajo.

El modelo asume que la pila se compone de particulas de mineral esféricas, y que éstas se
distribuyen de forma homogénea (no hay segregacion por tamafio). Este ultimo supuesto se basa
en que el material de la pila ha sido aglomerado, y que en su construccion, se mantuvo constante
la distribucion de tamafio de las particulas segun el eje vertical. También se consideraron
simplificaciones respecto a los microorganismos que actian en el sistema: las bacterias
ferrooxidantes y thiooxidantes son las especies de microorganismos oxidantes que participan de
los fenémenos de la biolixiviacion, y en el modelo son tomadas en cuenta como los
microorganismos consumidores de ferroso (para la primera) y azufre (para la segunda). Esta
clasificacion no especifica en detalle la familia o género de los microorganismos biolixiviantes,
por lo que se pueden agrupar diferentes tipos de especies consumidoras de ferroso o azufre.

El modelo desarrollado por BioSigma también puede simular otros sistemas de lixiviacion en
lechos de particulas, como columnas y botaderos. Debido que el modelo es en una dimension, éste
entrega excelentes resultados de simulacion en columnas (la pérdida de informacién, causada por
la modelacion en el eje vertical, no es importante, ya que el espacio modelado es bastante reducido
en el plano horizontal). Dado que en los botaderos la segregacion de particulas es importante, la
precision del modelo disminuye cuando se simulan estos sistemas.

El modelo se desarrolld en el software matematico Scilab. Este se compone de un programa
principal y de programas tributarios, denominados modulos. El programa principal realiza el
ingreso de datos y célculos de variables internas. Desde este programa se invocan las funciones
que modelan los diferentes fendmenos de la biolixiviacion, es decir, se ejecutan los mddulos
ingresando las variables definidas en el entorno del programa principal. Dado que los mddulos se
escriben como funciones en el codigo, los resultados del modelamiento, realizado en cada uno de
ellos, son recuperados en el dominio del programa principal. El programa principal se encarga de
crear, recuperar, modificar y eliminar los diferentes vectores y matrices involucrados en el célculo,
y simplificar la asociacion de diferentes variables entre los modulos de modelamiento, generando
un procedimiento eficiente de computo de los algoritmos. Las variables de salidas son guardadas
por archivos de respaldo, usados para visualizar los graficos (usando la interfaz grafica o
ejecutando un programa externo).

Se define el término “modelo general” para sefialar el conjunto de programas (programa principal
mas los modulos de modelamiento y programas anexos) requeridos para realizar la simulacion del
proceso de biolixiviacion.

El modelo de fluidodindmica de la fase liquida determina el flujo de solucion que percola en un
area de riego definido en la pila (el area de riego, o extension en el plano horizontal de la dimension
vertical modelada, es un dato de entrada). Ademas calcula el hold up de liquido que existe a lo
largo del eje vertical.

Los modelos de adveccion y dispersion de especies quimicas y bacterias libres en solucion
determinan la variacion de concentracion de estas especies en el liquido, segtn la posicion vertical,
debido al movimiento de la solucion lixiviante al interior del lecho.

En el modelo general de BioSigma se han considerado los siguientes mecanismos de reaccion entre
especies mineraldgicas y especies ionicas lixiviantes.
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Lixiviacion férrica de calcosina (Cu,S):
CuyS + 2Fe3* - Cu?t + 2Fe?t + CuS 4)
Lixiviacion férrica de la bornita (CusFeS,):
CusFeS, + 4Fe3t - 2Cu®* + 4Fe?** + (2CuS)CuFeS, (5)
Lixiviacion férrica de la covelina (CuS):
CuS + 2Fe3t - Cu?*t + 2Fe?t + §° 6)
Lixiviacién férrica de la calcopirita (CuFeS,):
CuFeS, + 4Fe3t — Cu?* + 5Fe?* + 250 )
Lixiviacion férrica de la pirita (FeS>):
FeS, + 14Fe3* + 8H,0 — 15Fe?* + 250%™ + 16H* @®)

Lixiviacion acida de una especie oxidada de cobre (por simplificacion se asume la forma genérica

Cu0):
Cu0 + 2H* - Cu**t + P (9)

En esta tltima reaccion, O representa oxigeno u otros elementos. A su vez, P representa uno o mas
productos de la reaccion.

Lixiviacion 4cida de una especie de ganga genérica (G g):
Gg + nH - aAl®* + bMg?*cFe3t + P (10)
Ganga que aporta ferroso y ganga que aporta impureza

En donde:
n=3a+ 2b+ 3c (11)

G g representa una especie cualquiera de ganga, y P representa uno o mas productos de la reaccion.

Para modelar las reacciones de lixiviacion de las especies mineraldgicas se considerd el Modelo de
Nucleo No Reaccionado (MNNR), con control mixto en los fendémenos de reaccion y difusion.
Segun este modelo, la reaccion procede de tal manera que la especie lixiviante, al ir avanzando
hacia el interior de la particula, deja atrds una zona de mineral totalmente reaccionado, mientras
que al interior existe un nucleo de mineral que no ha reaccionado [28].

Este modelo también supone que las cinéticas de lixiviacion de los sulfuros de cobre mediante el
ion férrico son diferentes, segun el orden de extraccion del atomo de cobre que compone el cristal
del mineral. Asi, existen diferentes etapas de oxidaciéon de un mineral, cada una de ellas
caracterizada por una cinética de extraccion, que puede verse representada por la extraccion
individual de cada atomo de cobre que compone la estructura cristalina del mineral. Por ejemplo,
para el caso de la oxidacion de calcosina mediante Fe*, el primer 4tomo de cobre se extrae con
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una cinética rapida, en comparacion con el segundo atomo, el cual tiene una velocidad de
extraccion mas lenta.

Teniendo en cuenta lo anterior, el modelo incorpora una simplificacion en el tratamiento de las
cinéticas de reaccion de los sulfuros, agrupando las cinéticas de los minerales segun su velocidad
de reaccion, independiente de la especie. Como resultado de esto ultimo, se engloban 3 cinéticas
para los sulfuros y una para la reaccion de los 6xidos de cobre, ademas de considerar las cinéticas
para la oxidacion de la pirita y las reacciones de acido con la ganga que aporta fierro y con la ganga
que aporta impurezas:

e Extracciéon con Fe** de Cu de cinética rapida: CuzS (1/2), CusFeSs (2/5).

e Extraccion con Fe** de Cu de cinética lenta: CuS, CuzS (1/2), CusFeS4 (2/5).
e Extracciéon con Fe** de Cu calcopiriticos: CuFeS2, CusFeSs4 (1/5).

e Extraccion con Fe** de Fe?" de pirita.

e Extraccion con 4cido de 6xidos de Cu.

e Disolucién con 4cido de ganga que aporta Fe?"/Fe*".

e Disolucion con &cido de ganga que aporta alguna impureza (Al).

Los valores en paréntesis indican el nimero de atomos de cobre de la especie asociados a esa
cinética. En la tercera categoria, los cobres calcopiriticos denotan al ultimo atomo de cobre extraido
de la bornita y al atomo de cobre que se extrae de la calcopirita, los cuales tienen una cinética de
lixiviacion extremadamente lenta. De la clasificacion anterior, se desprende que se requieren 7
constantes cinéticas y ordenes de reaccion diferentes para poder describir las reacciones quimicas
entre el mineral y el férrico/acido (protdn) en el modelo.

Para mejorar la capacidad predictiva del modelo, se introducen factores que multiplican las
constantes cinéticas de las especies secundarias, corrigiendo en parte el sesgo producido al agrupar
las velocidades de extraccion de los atomos de cobre de diferentes especies mineralogicas (permite
representar de mejor manera la cinética de las diferentes sub-etapas de lixiviacion de las especies).

A continuacidn se presentan las principales ecuaciones usadas para modelar la tasa de generacion
o consumo de especies producto de las reacciones entre las particulas de mineral y la solucion
lixiviante.

— 2 drﬂ,j
Ryj = ta4mr, ;“oiNypy—= (12)
vj = k;Cs™ (13)
2
dT'n,j _ ije,FerO,jCOa’ — ij] O'jrn,j(ro,j — T'n’j)a/&’ k]/&’ (14)
- - 14
dt De,FeTO,jpmin + pminGj kjo}'rn,j (To,j - Tn,j)(]f Pmin
Con:
-1
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& = (1—m;)Cs™ (16)
Donde:

R; j: Tasa de generacion o consumo de la especie ionica i (H', Cu®’, Fe** o Fe’), debido a la

reaccion de la especie mineraldgica j, por unidad de volumen de lecho, [kg/(d-m? lecho)].

Np: Numero de particulas de mineral por unidad de volumen de lecho [1 / m? lecho].

pj: Densidad de la especie mineralogica J (masa del metal de interés en la especie mineraldgica j,
dividido por el volumen de particula en que estd contenida dicha masa), [kg/m’].

v Tasa de disolucion del metal de interés (cobre o hierro) desde la especie mineralogica J,
[kg/(m*d)].

k j: Constante cinética de reaccion quimica de la especie mineraldgica J, [m/d].

Cs: Concentracion de la especie lixiviante (férrico o 4cido) en la superficie del nucleo no
reaccionado, [kg/m?].

m;: Orden de reaccion de la especie mineralogica J, adimensional.
Ty, Radio del nticleo no reaccionado de la especie mineralogica J, [m].

Tp,j: Radio de la particula de mineral de la especie mineraldgica J (radio inicial del nacleo no
reaccionado), [m].

D, ;: Coeficiente de difusion efectiva de los iones férricos o H” (agentes lixiviantes) en la fase
liquida, [m?/d].

Cy: Concentracion de la especie lixiviante (férrico o acido) fuera de la particula (en la solucion),
[kg/m?].

Gj: Grado o ley del metal principal (cobre, hierro o impureza —aluminio—) en la especie

mineraldgica J, [kg metal / kg particula].
0j: Coeficiente estequiométrico de la especie mineralogica J, adimensional.

Pmin: Densidad del mineral, [kg/m?].

La variacion de la cinética de las reacciones quimicas con la temperatura se modelé mediante la
ecuacion de Arrhenius [8, 24, 28, 29]:

EA'-
by = koo |~ (7~ 7) (1)

Donde:

ko, j+ Constante cinética intrinseca de reaccion quimica de la especie mineralogica j (medida a una
temperatura de referencia Tj), [m/d].
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E, j: Energia de activacion de la especie mineralogica J, [J/mol].
R: Constante de los gases ideales, 8,3145 [J/(K-mol)].
Ty: Temperatura de referencia, [K].

T': Temperatura del sistema, [K].

Al resolver la ecuacion (14) se obtiene la conversion o grado de avance de la reaccion en la especie
mineralogica J, definida como:

3
'r‘ .
@ =1- <ﬂ> (18)
To,j

a;: Conversion de la especie mineralogica J, adimensional.

Donde:

El modelo de crecimiento, adherencia y desorcion de bacterias realiza el balance de
microorganismos adheridos en los sélidos, considerando que el crecimiento de la poblacion de
bacterias solo se produce cuando éstas estan adheridas a los solidos. El modelo supone que las
bacterias, ademas de oxigeno, ferroso y azufre, consumen amonio para incrementar su masa
celular. Por otro lado, se considera que el diéxido de carbono (otro nutriente basico para los
microorganismos, usado como fuente de carbono [29]) no limita la cinética global de la
biolixiviacion, es decir, en el sistema su concentracion se encuentra en exceso. Este modelo, en
conjunto con el modelo de adveccién y dispersion, determina la concentracion de bacterias
adheridas y en solucion (segun la clasificacion dada por el modelo general) en cada posicion al
interior de la pila.

Para calcular la temperatura del sistema se utiliza el modelo de balance de energia, el cual engloba
los fendmenos de generacion de calor por reaccion quimica (tales como, la reaccion de oxidacion
de azufre y de pirita), el transporte de calor por conduccion, el transporte de calor por el flujo de la
solucidn, el transporte de calor por el aire y el vapor de agua, y los efectos de borde (evaporacion,
radiacion solar y viento que afectan a la corona de la pila y a los taludes).

El modelo de precipitacion de especies de hierro calcula la cantidad de jarosita de amonio
precipitada segun el pH y la concentracion de férrico, recalculando las concentraciones de proton,
férrico, sulfato y amonio en la solucion. Este modelo también puede ser modificado para estimar
la precipitacion de otros hidréxidos de hierro.

El modelo de especiacion determina el equilibrio quimico de la solucion. Este modelo calcula la
formacion de complejos acuosos y las concentraciones actualizadas de las diferentes especies en la
fase liquida.

Ademas de realizar simulaciones, el modelo general presenta diferentes funcionalidades: incorpora
un modulo de calibracion automadtica (que permite ajustar las variables de entrada tedricas para
mejorar las curvas de simulacion respecto a un set de datos experimentales), genera graficos
dindmicos (los datos principales modelados son ploteados en el tiempo real de simulacion, para
cada intervalo de tiempo de simulacion), y visualiza las variables de salida calculadas mediante
graficos en dos y tres dimensiones (2D y 3D).
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BioSigma requiere de la construccidn, y posterior integracion, de modulos que modelen el balance
de oxigeno y la fluidodinamica de la fase gaseosa, para mejorar la capacidad predictiva de su
modelo general de biolixiviacion.

En la Figura 2 se muestra el esquema de orden de computo de los modulos de modelamiento en el
programa principal. Este esquema también expone los diversos fenomenos que constituyen el
modelo general de biolixiviacion. Usando este contexto, se indican los nuevos moédulos de
modelamiento desarrollados en este trabajo y su secuencia de ejecucion en el grupo de programas
ya desarrollado por BioSigma.

Entrada de

Datos |:| Desarrollado en Este Trabajo

D Desarrollado por BioSigma
Calculo de Parametros
y Variables Internas

_ | Modelo de Adveccién y Dispersién
~| de Especies Quimicas en Solucién

Modelo de la Fluidodinamica
de la Fase Liquida

Y

Modelo de la Fluidodinamica
de la Fase Gaseosa

Modelo de Adveccion y Dispersion | _
de Oxigeno en la Fase Liquida |

Y

Modelo de Adveccion y Difusidn

de Oxigeno en la Fase Gaseosa

»| Modelo de Adveccion y Dispersion

de Bacterias Libres en Solucién

Modelo de Crecimiento, Adherencia

Y

Modelo de Reacciones Quimicas

y Desorcion de Bacterias Sdlido-Liquido (MNNR)

Y
Modelo de Balance
de Energia

| Modelo de Precipitacion de
~| Especies de Hierro (Jarosita)

Y

Modelo de Equilibrio de
Especies en Solucion

Modelo de Transferencia y
Consumo de Oxigeno <
en las Fases Liquida y Gaseosa

Calculo de Variables
de Salida

Figura 2. Orden de cdlculo computacional de los diferentes modulos de modelamiento que integran el
modelo general de biolixiviacion de BioSigma. El esquema representa la secuencia de ejecucion de los
programas de modelamiento en el codigo principal, para cada tiempo discreto simulado.

2.3. Antecedentes Generales

En esta seccion se detallan los conceptos y términos esenciales en la formulacién de los modelos
de los sub-procesos de biolixiviacion considerados.

2.3.1. Ecuacidon General de Conservacion de Masa

La concentracién de una especie disuelta en un fluido que penetra un medio poroso se puede
estimar por medio del balance de la cantidad de especie en un volumen de control infinitesimal fijo
en el espacio, que es atravesado por el fluido (de fase liquida o gaseosa) [30, 31].
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0
E (Simi) + div(eivimi +]m,i) = Ri (19)

Donde:

m;: Concentracion de la especie en la fase I, [kg/m®].

&;: Fraccion volumétrica de la fase i en el lecho, [m® fase i / m® lecho].
V;: Velocidad intersticial del fluido de fase i, [m/d].

Jim,i: Flujo de difusion de la especie en la fase i, [kg/(m? d)].

R;: Tasa de generacion/consumo de la especie en la fase i, [kg/(m*-d)].

La ecuacion anterior se define como la ecuacion general de conservacion de masa o ecuacion
general de adveccion y difusion para una especie m; cualquiera, escrita en notacion vectorial [18,
23, 25, 30].

En la ecuacion (19) el primer término denota la tasa de cambio de la masa de la especie por unidad
de volumen a lo largo del tiempo. El término €;V;m; es el flujo advectivo de las especies, es decir,

el transporte de solutos generado por el campo de flujo general &;V;. El flujo de difusion, [y, ;,

representa el movimiento de las especies disueltas debido a la existencia de gradientes de
concentracion. El término a la derecha de la igualdad se denomina también el término fuente, e
indica la generacidon o consumo de las especies causada por reacciones quimicas u otros fenémenos.

Dado que el fluido atraviesa un medio disperso de particulas, la velocidad del liquido o del gas
varia segun los espacios dejados por las particulas solidas, es decir, los intersticios. Lo anterior
implica que la fraccion de liquido o gas en una seccion definida del lecho poroso afecta la velocidad
local del fluido mientras escurre en la direccion preferencial vertical.

Si se expresa el flujo difusivo mediante la primera ley de Fick de difusion, se tiene entonces [28,
30, 31]:

Jmi = —€iDm,grad(m;) (20)
Donde:
Dy, i+ Coeficiente de difusion representativa de la especie m en la fase i, [m*/d].

En la ecuacion (20) se expresa que el coeficiente de difusion es “representativo”. Esto implica que
la ecuacion (20) tiene validez para diferentes acepciones del concepto de difusion.

Al insertar la ecuacion (20) en la ecuacion (19), se obtiene:

0
a(simi) = div(&; Dy grad(my)) — div(e;y;my) + R; 21
Al escribir la ecuacion (21) en la forma tensorial-cartesiana e imponer el balance de masa de las

especies en una dimension, orientada en la direccion vertical (denotada con la coordenada espacial
Z), se tiene:
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9 9 om;\ 0 ’
3¢ (M) = o ( &Dmi—— ) = o~ (gvimy) + Ry (22)

La ecuacion (22) es la expresion final de la version adaptada de la ecuacion general de conservacion
de masa. Esta ecuacion, definida en el formato de una dimension, es usada como la ecuacion
principal de referencia para modelar la conservacion de las especies ionicas, los microorganismos
y el oxigeno disuelto en la fase liquida, ademas de modelar la concentracion del oxigeno en la fase
gaseosa.

La representacion conceptual de la ecuacion general de conservacion de masa permite relacionar
de mejor forma los fendmenos descritos a cada término presente en la ecuacion (22).

Acumulacion = Difusion (Dispersion) + Adveccion + Reaccion

El término de reaccion, en el caso de especies ionicas, depende de las reacciones entre el mineral
de la pilay los agentes oxidantes que contiene la solucidon que atraviesa el lecho. Lo anterior implica
que se pueden consumir especies (tales como Fe*" y H") o generar especies (tales como Fe** y
Cu?"). En el caso de los microorganismos, el término de reaccion depende de los fendmenos de
crecimiento, adherencia y desorcion del mineral. Por tltimo, en el caso del oxigeno disuelto, el
término de reaccion depende de la transferencia de oxigeno desde la fase gaseosa a la fase liquida,
y del consumo de oxigeno por los microorganismos.

2.3.2. Ecuacion de Continuidad

Al aplicar la ley de conservacion de la materia para un fluido que atraviesa un volumen de control
infinitesimal fijo en el espacio, se obtiene [30, 31, 32]:

d0:

20 + div(p;v;)) =0 (23)
dat

Donde:

p;: Densidad del fluido de fase i, [kg/m®].

Al realizar el balance de la cantidad de volumen del fluido en una seccion definida del medio
multifasico (sistema poroso o lecho), se genera otra version de la ecuacion de continuidad:

0¢;
=+ div(ev) = 0 (24)

Al escribir las ecuaciones (23) y (24) en la forma tensorial-cartesiana e imponer el balance de masa
del fluido de fase i en una dimensidn, orientada en la direccidén vertical (denotada con la

coordenada espacial z), se tiene:

api 6
— 4 (p.1.) = 25
aei d
— (e = 26
y + P (giv;i) =0 (26)
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Ademas de satisfacer la ecuacion general de conservacion de masa, el campo de flujo de un fluido

de fase [ debe satisfacer la restriccion adicional que impone la ecuacion de continuidad [30, 31, 32,
33]. De este modo, la velocidad y la densidad (o fraccion volumétrica respecto al lecho) del fluido
estan relacionadas en una ecuaciéon complementaria, lo que incrementa la versatilidad de la
ecuacion (22) para encontrar una solucion numérica en sistemas con un nimero acotado de
condiciones iniciales conocidas.

2.3.3. Adveccion

Se denomina adveccion al movimiento principal que tienen las especies disueltas en solucion, como
consecuencia del movimiento del fluido. En el caso del sistema modelado, el liquido que percola
desde la corona hasta el piso de una pila de biolixiviacién transporta especies idnicas,
microorganismos (bacterias ferrooxidantes y thiooxidantes) y el oxigeno disuelto en la direccion
vertical. De igual forma, el aire que ingresa por el piso de la pila transporta oxigeno hacia la corona,
en la misma direccion pero en sentido contrario al flujo del liquido. Es posible entender el
fenomeno de adveccion como el movimiento de soluto que es “arrastrado” por el flujo (ver Figura
3).

La adveccion no reproduce los procesos de dilucion y mezcla de las especies disueltas, es decir, la
adveccion solo representa el movimiento de traslacion de las especies en la direccion del flujo. El
movimiento de las especies por efecto de la adveccion es provocado por la velocidad media de la
fase (o velocidad del seno del fluido). En el caso de un fluido que atraviesa un lecho poroso, la
velocidad media estd definida por la razén entre el caudal del fluido y el producto del area total
atravesada por el fluido y la fraccion volumétrica de la fase en el lecho poroso. La velocidad media
de transporte advectivo también corresponde a la velocidad intersticial de la fase que atraviesa el
lecho poroso.

2.3.4. Difusion y Dispersion Hidrodindmica

La difusion es el movimiento aleatorio (movimiento individual de iones, moléculas u otras
sustancias en solucion) que experimentan las especies disueltas en un fluido debido a la existencia
de gradientes de concentracion (movimiento neto de una especie desde una region de alta
concentracion a una region de baja concentracion). La difusion puede ocurrir en sistemas de fluidos
estaticos o en fluidos que se estdn moviendo. Se considera que la difusion es un proceso fisico
irreversible. La primera ley de Fick (sefialada en la ecuacion (20)) describe el fendmeno de difusion
de una sustancia en un medio dado.

En un medio poroso, la difusion de un soluto es obstaculizada por la naturaleza tortuosa de los
poros, la disminucion del area transversal disponible para la difusion y el tamafio de poros. Al
considerar que el sistema modelado estd compuesto por tres fases, donde el espacio de poro
generado por las particulas solidas puede ser ocupado por la fase liquida y/o gaseosa, el coeficiente
de difusién de un soluto en el aire (fase gaseosa), en una zona no saturada de liquido en el lecho,
también debe considerar la fraccion volumétrica de liquido (que define los espacios disponibles
para el volumen de gas en el medio poroso). El coeficiente de difusion efectiva toma en
consideracion las caracteristicas del medio poroso para ajustar el valor del coeficiente de difusion
en gases en condiciones normales.

Para estimar el coeficiente de difusion efectiva para lechos con baja porosidad gaseosa, se utiliza
la siguiente ecuacion, obtenida mediante correlaciones empiricas [34]:
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Donde:

D, g Coeficiente de difusion efectiva en la fase gaseosa, [m?/d].
Dg: Coeficiente de difusion en la fase gaseosa, [m?/d].
€g: Porosidad de la fase gaseosa (fraccion volumetrica de gas en el lecho), [m* gas / m® lecho].

&;: Contenido de humedad (hold up de liquido), [m? liquido / m* lecho].

Cuando un fluido fluye a través de un medio poroso (compuesto por particulas sélidas que
experimentan una resistencia al movimiento del fluido), se genera una alteracion en la direccion de
movimiento de las especies disueltas. En un medio poroso, el espacio entre cada particula define
poros y caminos de irrigacion interconectados, dispuestos en una configuracion aleatoria. Las
velocidades del fluido al interior de los canales o poros van a ser menores o mayores que la
velocidad media de éste, dependiendo de la geometria y orientacion de estos espacios. Esto implica
que la variacion entre los espacios e interconexiones, que permiten la circulacion del fluido a través
del sistema poroso, provoca una variacion de velocidades. Este fenomeno se denomina dispersion
mecanica [35, 36]. La dispersion mecénica, desde el punto de vista del sistema modelado, también
puede entenderse como el movimiento del fluido alrededor de la superficie de las particulas solidas
del lecho, lo que genera lineas de flujo fuera de la direccion vertical (movimiento principal del
liquido mientras desciende a través del lecho por la gravedad o del aire que sube por efecto de un
gradiente de presion), y que trasladan las especies disueltas en el sentido axial (ver Figura 3).

Los dos elementos basicos requeridos para que exista dispersion mecanica en la fase liquida son:
el movimiento del liquido (es decir, que exista un flujo) y la presencia de un arreglo de particulas
solidas (las cuales definen un sistema de poros) que obstaculizan el trayecto del liquido.

En base a modelos matematicos simplificados y a datos experimentales, el flujo masico por
dispersion mecanica también puede ser modelado con la primera ley de Fick [8, 25, 35, 36, 37].

El coeficiente de dispersion mecénica es usualmente proporcional a la velocidad intersticial del
fluido y al tamafio promedio de particulas que componen la pila (considerando que el lecho tiene
una distribucion uniforme de tamafios de particula a lo largo del eje vertical, es decir, no existe
segregacion) [8, 25, 37]. El coeficiente de dispersion mecanica en la fase liquida se expresa como:

DMec = dpvl (28)
Donde:

Djjec: Coeficiente de dispersion mecanica en la fase liquida, [m*/d].

dp: Diametro promedio de las particulas en la pila de biolixiviacion, [m].

v;: Velocidad intersticial del liquido, [m*/d/m? = m/d].

De la ecuacion (28) se puede establecer que la dispersion aumenta cuando se incrementa el tamafio
de las particulas, y que mientras mas grande sea el flujo del liquido que atraviesa el medio poroso,
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mayor es la dispersion de las especies disueltas, dado que el incremento en las colisiones del liquido
con las particulas ocasiona que las lineas de flujo se aparten en mayor grado hacia el sentido axial
(perpendicular a la direccion principal de movimiento del fluido).

La dispersion hidrodindmica es el resultado global del movimiento de las especies disueltas en un
liquido producto de la dispersion mecanica y la difusion. Experimentalmente se ha evidenciado
que el efecto de la difusion no puede ser separado del efecto de la dispersion mecanica: la dispersion
hidrodindmica incluye ambos procesos de una forma inseparable.

Q@ o
Q Q O Q Particulas
° 0) Soélidas
OO Q9 ™ Dispersién
Y
@) — Fluido
0od®
L Adveccidn

Distribucion de
la Concentracion

Figura 3. Dispersion y adveccion en un flujo de liquido que atraviesa un medio poroso.

Macroscopicamente el coeficiente de dispersion hidrodindmica puede escribirse como la suma de
los otros dos términos [35, 36]:

Dy = Dyec + De,l (29)
Donde:
Dy Coeficiente de dispersion hidrodinamica, [m?/d].
D, ;: Coeficiente de difusion efectiva en la fase liquida, [m?/d].

En este modelo, al igual que otros autores, el coeficiente de difusion para las especies en el liquido
es ignorado, ya que generalmente éste tltimo posee un valor mucho menor que el coeficiente de
dispersion mecanica [8, 25, 35, 36]. De igual modo, se desprecia el aporte de la dispersion mecanica
en el aire, dado que la difusion tiene un efecto mas significativo en esta fase (los coeficientes de
difusion en solventes gaseosos son bastante mayores en comparacion a los coeficientes de difusion
en solventes liquidos).

Al considerar lo anterior, el coeficiente de dispersion hidrodindmica se simplifica a la siguiente
expresion:
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d,
Dy = Z—lm (30)

Tanto la difusiéon como la dispersion mecéanica provocan el movimiento secundario de especies
disueltas en un fluido, es decir, la contribucion de estos fenémenos en el transporte global de las
especies en un fluido es menor cuando se compara con el transporte de las especies por efecto de
la adveccion.

2.3.5. Transferencia de Masa en la Interfase Liquido-Gas

El transporte de masa entre dos fases diferentes involucra tres pasos de transferencia. Para el caso
del transporte de oxigeno desde el aire hacia el liquido, estos pasos son [38]:

e La transferencia de oxigeno desde el seno de la fase gaseosa hacia la superficie del liquido.
e La transferencia de oxigeno a través de la interfase.
e La transferencia de oxigeno desde la interfase hacia el seno de la fase liquida.

En el siguiente esquema se puede visualizar un perfil representativo de la concentracion de oxigeno
en la proximidad de la interfase. En la Figura 4 se aprecia que la distancia entre la interfase y la
concentracion equivalente a la presion parcial de oxigeno en el seno del gas definen una distancia
de transporte de oxigeno en la fase gaseosa; para la fase liquida se tiene lo mismo, al considerar la
concentracion en el seno del liquido. En el modelo, las concentraciones en el seno de cada fluido
representan las concentraciones calculadas en los nodos de la grilla. Las distancias de transporte
de oxigeno en cada fase establecen, en conjunto con la difusion efectiva en cada fase, la resistencia
que opone el liquido o el gas al transporte del oxigeno.

Interfase
Fase Gaseosa Fase Liquida

Transporte —
< 04 >

Concentracion de Oxigeno

Distancia

Figura 4. Perfil de concentracion de oxigeno en la proximidad de la interfase liquido-gas. o,y 0,
denotan la distancia de transporte de oxigeno en las fases liquida y gaseosa, respectivamente.

El coeficiente de transferencia de masa es la razon entre la diferencia de concentracion (fuerza
impulsora) y la tasa de transferencia [39, 40]. El coeficiente de transferencia de masa indica la
resistencia que opone un medio al transporte de una especie generado por gradientes de
concentracion.

Dado que no se conoce el perfil de concentracion de oxigeno (como el presentado en la Figura 4)
al interior del lecho, no es posible determinar el valor de las distancias. De esta forma, no es viable
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la cuantificacion de la resistencia del movimiento de oxigeno en cada fase a partir de las distancias
de transporte.

Se puede simplificar el problema del transporte de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa, en el
interior de una pila de biolixiviacion, al considerar un coeficiente global de trasferencia de masa,
el cual incluye las resistencias de ambas fases y utiliza las concentraciones de oxigeno en el liquido
y el gas para calcular una fuerza impulsora global [38, 40].

Asumiendo que la concentracion del oxigeno disuelto en la solucion esta en equilibrio local con la
concentracion de oxigeno en la fase gaseosa, el flujo masico del sistema descrito en la Figura 4
puede expresarse como [38, 41]:

Jo, = k. ([021," = [0,1) 31)
Donde:

J 0, - Flujo masico de oxigeno a traves de la interfase liquido-gas, [kg/(m?:s)].

k; : Coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa (referido para
concentraciones de oxigeno en la fase liquida), [m/s].

[0,] l#: Concentracion teorica de oxigeno en equilibrio con la presion parcial de oxigeno en el
seno de la fase gaseosa, [kg/m?].

[0,];: Concentracién de oxigeno en el seno de la fase liquida, [kg/m?].

La ecuacioén anterior esta escrita respecto a la concentracion en la fase liquida.

Por definicién, la concentracion [0, ] l# puede relacionarse con la concentracion de oxigeno en la
fase gaseosa al emplear la ley de Henry [23, 25, 38, 40]:

[0,,* = H.[0,], (32)
Donde:

H,: Constante de Henry para el oxigeno disuelto en el liquido, adimensional.

También se tiene que la tasa de transferencia y el flujo estan relacionados por la siguiente igualdad
[41]:

d[0];

Yo, = — (33)

Donde:

a: Area interfacial entre las fases liquida y gaseosa por unidad de volumen de liquido, [m?*/m?].

Entonces, en términos de la tasa de transferencia de oxigeno, la ecuacion (31) se convierte en [23,
25, 41]:

d[0,];
dt

=k a(H[0,], — [02],) (34)
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Donde:

k; a: Coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa
(referido para concentraciones de oxigeno en la fase liquida), [1/s].
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3. OBIJETIVOS

3.1. Objetivos Generales

e Desarrollar un modelo del balance de oxigeno en las fases liquida y gaseosa al interior de
una pila de biolixiviacion.

e Desarrollar un modelo de la fluidodindmica de la fase gaseosa al interior de una pila de
biolixiviacion.

e Evaluar el impacto de la conveccion natural y forzada de aire sobre la recuperacion de
cobre y otros parametros biometalirgicos en una pila de biolixiviacion.

3.2. Objetivos Especificos
Utilizar los modelos desarrollados para estimar:

e El efecto de la temperatura, la humedad y el contenido de oxigeno (consumido por los
microorganismos), sobre el flujo de aire por conveccion natural.

e E] efecto del flujo de aire por conveccion natural o forzada sobre la actividad de los
microorganismos biolixiviantes, el balance de calor, y las reacciones mineral-solucion.

e Elefecto de la tasa de riego, el contenido de humedad, la granulometria, los ciclos de riego
y reposo, y de las dimensiones de la pila sobre la tasa de transferencia de oxigeno entre las
fases liquida y gaseosa.
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4. METODOLOGIA

Para lograr los objetivos sefialados, se plantean las ecuaciones correspondientes al movimiento de
aire al interior de una pila, por conveccion natural y forzada, y las del balance de oxigeno en las
fases liquida y gaseosa, en una dimension (en la direccion en que percola el liquido en la pila).

Posteriormente, se discretizan las ecuaciones diferenciales de acuerdo a un método numérico
(volimenes de control), y se programan en un software matematico adecuado.

Para realizar el modelamiento del balance de oxigeno, se desarrolla una expresion que permite
estimar el coeficiente de transferencia de oxigeno entre el liquido y el gas, en funcion del contenido
de humedad del lecho de mineral, la tasa de riego, la temperatura, la granulometria del mineral y
las dimensiones de la pila.

Con estos modelos se determinan los campos de velocidades y presiones del aire, y las
concentraciones de oxigeno en el liquido y en el aire.

Los modelos de la fluidodindmica del aire y el balance de oxigeno se integran a un modelo existente
de biolixiviacion en pilas, de propiedad de BioSigma, el cual considera la fluidodinamica de la fase
liquida, reacciones entre mineral-solucion de especies sulfuradas y oxidadas de cobre, crecimiento
de microorganismos oxidantes de hierro y azufre, balance de calor, especiacion y precipitacion de
especies en solucion.

Se desarrolla un entorno grafico computacional, mediante el cual el usuario del modelo general de
biolixiviaciéon puede visualizar el avance de simulacion, graficos de las variables calculadas,
edicion e ingreso de datos, y ajustes de calibracion, a través de ventanas.

Para la programacion de los modelos e interfaz grafica y la ejecucion de las simulaciones se utiliza
el software matematico Scilab, el cual est4 disponible en multiples sistemas operativos, y se puede
descargar gratuitamente [42].

El modelo general de biolixiviacion fue calibrado utilizando datos experimentales reales de una
pila en operacion, facilitados por BioSigma. Con la calibracion se encontraron los valores de los
parametros de ajuste, usados para realizar las simulaciones.

Se efectuaron las simulaciones requeridas para evaluar el impacto de la aireacion natural y forzada
de la pila en la recuperacion de cobre, considerando su relacion con la temperatura, la actividad de
los microorganismos biolixiviantes, las dimensiones de la pila, y las condiciones operacionales,
tales como tasa de riego y ciclos de riego y reposo. La mayoria de los datos de entrada del modelo
fueron proporcionados por BioSigma, aunque también se usaron valores informados por la
literatura.
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5. DESARROLLO DE LOS MODELOS

5.1. Modelos de Adveccion y Dispersion/Difusion de Oxigeno en las
Fases Liquida y Gaseosa

En esta parte se describe la construccion de los modelos de adveccion y dispersion/difusion de
oxigeno en las fases liquida y gaseosa al interior de una pila de biolixiviacion. Los modelos utilizan
la ecuacion general de conservacion de masa para determinar la concentracion de oxigeno en cada
fase, a lo largo del eje vertical, en la pila. Los modelos pueden igualmente ser aplicados para
modelar columnas y botaderos.

Se asume que la pila de biolixiviacién es un medio poroso homogéneo, con una distribucion
uniforme de tamafios de particula. El sistema poroso de la pila se representa como un lecho
empacado de particulas esféricas sélidas. Ademas de la fase s6lida, en el interior del lecho conviven
las fases liquida y gaseosa. Se considera que la pila mantiene constantes sus propiedades en el
plano horizontal, es decir, a partir de un punto seleccionado en el eje vertical, se puede proyectar
las condiciones fisicas y quimicas de las diferentes variables de interés del modelo a toda la seccion
transversal.

El modelamiento de estos fendmenos se realiza en una dimension, es decir se consideran solo los
cambios de concentracion de las especies a lo largo de la columna o pila, en la orientacion vertical,
en la que ocurre el mayor movimiento de liquido y del gas; por lo tanto no se determinan los
cambios de concentracion de especies en el sentido axial o en la orientacion horizontal. Lo anterior
corresponde a un enfoque simplificado de la problemadtica planteada. En la siguiente figura se
presenta un esquema del sistema modelado.

Seccion
de la Pila

Adveccion y

Adveccion y Difusion de O, en el Aire

®

Figura 5. Esquemas generales del modelamiento de la adveccion y dispersion/difusion del oxigeno en
una pila (representativo también para botaderos o columnas).

En el gas se considera que la concentracion de oxigeno es afectada por la adveccion, la difusion y
por la transferencia entre las fases liquida y gaseosa. En el liquido, el oxigeno es afectado por la
adveccion, la dispersion hidrodinamica, la transferencia entre las fases liquido-gas y el consumo
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de oxigeno por parte de los microorganismos. En estos modelos se asume que el oxigeno disuelto
no interactia con otras especies quimicas.

La transferencia de oxigeno entre ambas fases y el consumo de oxigeno por la actividad bacteriana
se consideran como procesos reactivos (representan un consumo o aporte de oxigeno en el sistema
evaluado) y seran analizados de forma mas exhaustiva en secciones posteriores. Por el momento,
estos procesos reactivos se dejan expresados de forma simbdlica.

La discretizacion de las ecuaciones diferenciales parciales se realiza a través del método de
volumenes de control. Se obtienen las soluciones de las ecuaciones discretizadas mediante el
algoritmo de Thomas.

5.1.1. Método de Discretizacion

La resolucion y discretizacion de las ecuaciones diferenciales parciales se realiza mediante el
método de volimenes de control. Dado que se realiza el modelamiento de los fendmenos en una
dimensidn, se establece una linea de célculo (dominio de célculo) a lo largo del eje vertical de la
pila/botadero/columna. Esta linea representa la dimension del espacio en donde se evalian las
ecuaciones planteadas y recibe el nombre de “grilla”. La grilla estd compuesta por nodos, que son
los puntos finitos en el espacio vertical donde las variables de las ecuaciones diferenciales parciales
son evaluadas. Ya que interesa modelar una pila de biolixiviacion (por defecto el sistema incluye
a columnas o botaderos), la grilla de nodos se extiende desde la corona hasta el piso de la pila. En
el método de volumenes de control los nodos se disponen de forma equidistante en la grilla, y la
cantidad de nodos en la grilla es especificada (a mayor numero de nodos, mayor es la informacion
y precision obtenida del célculo en el espacio modelado).

La grilla es dividida en un niimero finito de volumenes de control no superpuestos, los cuales a su
vez, rodean cada nodo. Como la resolucién del problema se plantea para una dimension, los
volumenes de control definen secciones o tramos con un largo proporcional al nimero de nodos y
a la altura de la pila (columna o botadero). La ecuacion diferencial es integrada en cada uno de
estos volumenes de control. Se considera que el valor de una variable, evaluada en un nodo, es
constante cuando se evaliia para cualquier otro punto situado al interior del volumen de control que
rodea a dicho nodo.

En este método de discretizacion solo los valores de las variables en los nodos de la grilla son
considerados para constituir la solucion de la ecuacion diferencial, sin ninguna referencia explicita
a como varia la variable en el espacio comprendido entre los nodos. Lo anterior supone un problema
cuando se desea conocer el valor de las variables en los limites del volumen de control (interfases).
En algunas variables se considera el promedio ponderado de los nodos vecinos para estimar su
valor fuera de los nodos (promedio aritmético, para el caso de estimar el valor en la interfase
definida por dos nodos). El andlisis de esquemas de discretizacion provee otros métodos de
interpolacion validos, cuando no es factible realizar una interpolacion lineal simple.

Las variables, incognitas o conocidas, que son utilizadas por las ecuaciones diferenciales parciales,
dependen del espacio (posicion en el eje vertical) y del tiempo. Cuando las ecuaciones diferenciales
parciales son discretizadas, éstas se integran entre los limites definidos por los volimenes de

control (separacion entre cada nodo o paso en el espacio, AZ) y por la seccion discretizada de
tiempo (paso en el tiempo, definido como la sustraccion entre un instante £y y t = ty + At).
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En la Figura 6 se muestra que la integracion en el espacio se realiza entre las caras Ny S de cada
volumen de control. Al igual que el paso en el espacio, definido por el nimero de nodos, el paso
en el tiempo de discretizacion es definido de forma arbitraria.

El eje de referencia (eje vertical Z), para la modelacion de la adveccion y dispersion del oxigeno
disuelto, apunta hacia el piso de la pila, es decir, la direccion de avance del fluido que percola en
la pila/botadero/columna es positiva. Al contrario, para el modelo de adveccion y dispersion de
oxigeno en el aire, el eje de referencia se invierte, de forma que la direccion de avance del aire que
atraviesa a pila también sea positiva. De esta forma las ecuaciones para la fase liquida y gaseosa se
plantean de forma equivalente y la metodologia de discretizacion se simplifica para el caso de la
fase gaseosa.

Dado que las velocidades superficiales del liquido y del gas no se relacionan de forma directa por
una ecuacion para determinar la concentracion de oxigeno en una fase, ambos vectores con valores
positivos (por el cambio del eje de referencia) pueden utilizarse sin problemas en la resolucion de
las ecuaciones diferenciales que modelan los fenomenos de interés.

Riego Refino Salida
d1,Ent de Aire

[Oz]I,Ent Corona de la Pila/Columna

Pila A
O<——r—Nodo
INO |
________ Ll
z P 2 | Volumen .
Az | 'PO : | de Control
AN -S.i<—Interfase
E O---1-
ST
R el VAV 4
O X
lumna——
V Colu a 1

Piso de la Pila/Columna Efluente
Qg ent (Solucién PLS)

[O,] Inyeccion
o/t de Aire

Figura 6. Discretizacion del espacio modelado en volumenes de control. Se destaca en color azul el
sentido de movimiento preferencial del liquido, y en verde, el del gas.

La discretizacion de la ecuacion obtenida por los volumenes de control expresa el principio de
conservacion de la variable relevante de calculo para los volimenes de control finitos, tal como la
ecuacion diferencial lo expresa para un volumen de control infinitesimal.
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Al discretizar la ecuacion general e integrar en los volimenes de control, se genera un niimero de
ecuaciones algebraicas equivalente a la cantidad de nodos dispuestos en la grilla. Al considerar la
modelacion de la ecuacion en una dimension, el sistema de ecuaciones obtenido se puede resolver
mediante el algoritmo de Thomas. El algoritmo de Thomas es un método recursivo, bastante
simple, para determinar la solucion de la variable de interés en todos los nodos de la grilla a un
tiempo definido. El algoritmo crea un conjunto de coeficientes que ayudan a calcular el valor de la
variable en un nodo dado, a partir del conocimiento de la variable evaluada en uno de sus nodos
vecinos y de la informacion acerca del valor de la variable en el tiempo anterior. Al encontrar el
valor de los coeficientes del algoritmo de Thomas, se determina el valor de la variable de forma
iterativa, desde el ultimo nodo hasta el primer nodo. La construccion de estos coeficientes se detalla
en las secciones homdnimas.

5.1.2. Analisis de Esquemas de Discretizacion de la Ecuacién de Adveccion-
Difusién
La ecuacion (22) se denomina ecuacion de adveccion-difusion cuando el término de acumulacion
es cero (situacion del sistema en estado estacionario) y cuando no existe generacion o consumo de

la especie en el fluido [30, 33]. Estas simplificaciones en la ecuacion general permitiran analizar
de mejor manera la formulacion de la discretizacion de la ecuacion diferencial.

9 9 am,;
3 (gvym;) = EP <5iDm,i E) (35)

La ecuacion de continuidad, al aplicar las simplificaciones mencionadas, resulta:
0
Ep (v;) =0 (36)

Al integrar la ecuacion (35) en el volumen de control mostrado en la Figura 6, considerando que el
eje de referencia apunta hacia abajo (el sentido de integracion es el mismo que el sentido de
movimiento principal del liquido), resulta:

om; om;
(e;vymy)s — (gvymy)y, = (giDm,i a_zl>s - <€iDm,i a_zl)n (37)

Es posible asumir que los valores de &;, V; y Dy, ; en las caras de los volimenes de control S y n

se definen a partir del promedio de estos términos evaluados en los dos nodos que delimitan cada
interfase (considerando que la interfase es equidistante del par de nodos). Por ejemplo, la
estimacion del valor de la velocidad en las interfases seria:

_VistVip _Vip T Uin
vi’s —_ T ) vl,n = T
Si se asume que esta interpolacion lineal también puede ser aplicada al término m;, se tiene que la
ecuacion (37) se escribe como:

(38)
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(39)
_ &isPmis(Mis =Mip)  EinDmin(mip —min)
Az Az
Para facilitar el manejo matematico de la expresion anterior, se definen los siguientes términos:
F = &V (40)
€iDm i
['= (41)
Az

El término F representa la fuerza de la adveccion (o la fuerza de flujo) y I' representa la
conductividad de la difusion [30]. Tanto ' como I tienen las mismas dimensiones. Es importante

notar que, mientras I siempre permanece positivo, F puede tomar valores negativos o positivos,
dependiendo de la direccion de flujo del fluido.

Con los nuevos términos (incorporando subindices que indican la interfase donde son evaluados),
la discretizacion de la ecuacion (35) resulta:

Fs Fy Fs Fy
(Fs + ? + Fn — ?) m;p = (Fs — §> m;s + (Fn + ?) m;n (42)

De la ecuacion (42) podemos realizar un simple ejemplo de calculo, asignando los valores [y =

[,=1yF, =FE, =4

Luego, si los valores de m; ¢ y m; y son conocidos, se puede obtener el valor de m; p.
Considerando el siguiente conjunto de valores:

e SiMm;gs = ZOOymi,N = 100, se tiene como resultado mip = 50.
e sim;s = 100ym;y = 200, se tiene como resultado m; p = 250.

El segundo caso pone en evidencia un grave problema de este modo de discretizacion: se pueden
obtener resultados sin sentido fisico real, ya que el valor de m; p, en la realidad, no puede salirse
del rango de 100-200 establecido por los nodos vecinos.

Ante esta situacion, se descarta aplicar la interpolacion del valor de m; en la interfase a través del
promedio de los valores evaluados en los nodos contiguos.

Para resolver esta dificultad, se aplica el esquema de diferencias en contracorriente (upwind
scheme) [30, 32, 33]. Este esquema propone que el valor de m; en una interfase dada es equivalente
al valor de m; en el nodo mas proximo situado al lado contrario de la direccion del flujo.

De esta forma, para el volumen de control utilizado (tomando en cuenta la direccion del flujo de
liquido):

(43)



El valor de m; 5, puede definirse de manera similar. El postulado condicional de la ecuacion (43)
se puede escribir de forma mas compacta si se define un nuevo operador.

Se define ||4, B|| para denotar el elemento de mayor valor entre A y B (similar a la funcién
computacional “max(-)”). Luego, el esquema de diferencias en contracorriente establece:

Fsmys = mypllF, Ol — m; s||—F, O] (44)
De manera andloga, se tiene que:
Fam;y = my [y, Ol — my pl[—F,, O (45)

La base logica detras del esquema de diferencias en contracorriente se encuentra en el modelo de
“Estanque y Tubo”. Como se muestra en la Figura 7, los volimenes de control pueden considerarse
como estanques agitados que estan conectados en serie por tubos cortos. El flujo a través de los
tubos representa la adveccion, mientras que la conduccion a través de las paredes del estanque
representa la difusion. Por lo tanto, es apropiado suponer que el fluido que fluye a través de cada
tubo conector mantiene la propiedad de interés (temperatura, concentracion de especie, etc.)
incorporada en el estanque situado al lado contrario de la direccion del flujo. De forma figurativa,
lo anterior indica que, normalmente, el fluido en el tubo no sabra nada acerca del estanque al que
se dirige, pero llevard toda la informacion del estanque del cual proviene [30, 32].

Figura 7. Modelo de estanque y tubo.

El operador ||*|| cumple con la siguiente propiedad:
F=|F,0ll - l-F,0ll (46)
De esta forma, también se cumple que:
IFs, Ol + [|—F,, Oll = [[—=F, Oll + K + [|F,, Oll — F, (47)
Adicionalmente, al considerar la ecuacion de continuidad (ecuacion (36)), se tiene que:
F,—F,=0 (48)
Entonces, se obtiene la siguiente igualdad:
|Fs, Oll + ||—F,, Ol = [[—-F, Ol + [|F,, Ol| (49)

Si se asume que D, ; es constante, es posible encontrar una solucién a la ecuacion (35). Si el
conjunto dominio de 7;(x) es delimitado a 0 < x < L, y las condiciones de borde son:

Para x=0, m; =m;,

50
Para x =1L, m; =m; (59)

La solucion de la ecuacion (35) es:
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P
(M —myg)exp (Tex) -1 (51)
exp(Pe) — 1

mi == mi’o +

Donde Pe es el nimero de Péclet. Pe es adimensional y se define como la razén entre las fuerzas
de adveccion y difusion, es decir:
F  vAz

== 52
' Dp; ©2)

Pe =

Se define el flujo total que atraviesa una interfase entre los nodos, J7, el cual estd compuesto por
la suma del flujo advectivo y el flujo difusional.

ami
]T vttty 1“m, aZ
Al utilizar la definicion del flujo total, la ecuacion (35) se convierte en:
9)
Ir _ 0 (54)
0z

Cuando se integra esta ultima ecuacion en el volumen de control presentado en la Figura 6, se
obtiene:

]T,s _]T,n =0 (55)

e ., . om; .
Se puede utilizar la ecuacidon (51) para determinar el valor de m; y a—zl en la interfase S,

reemplazando los términos M; o, M; y L por m; p, Mm; s y Az, respectivamente. Luego, se

obtiene la siguiente expresion para Jr g:

Jro=F (m- 4P~ s ) (56)
Ls =5 \WP 7 exp(Pey) — 1
Donde:
v; Az
Pe, = = (57)
y Dm,i,s

El flujo total en la cara n se determina del mismo modo en que se obtuvo la ecuacion (56). Al
reemplazar la ecuacion (56), y usar una expresion similar para /1 ,,, en la ecuacion (55):

Mmip — Mg miny —M;p
F(- +— ')—F(- +— '>=0
s\ P exp(Peg) — 1 n \MiN exp(Pe,) — 1 58)

Al ordenar la ecuacién anterior y agrupar términos, se tiene:

Wpm; p = Ysm; ¢ + Pym; (59)

Donde:
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Fs

Yo = 60
57 exp(Pey) — 1 (60)
E P
p, = nexp(Pen) 1)
exp(Pe,) — 1
Wp=Ws+Wy+ (K —F) (62)

Con la definicion del flujo total (ecuacion (53)) se encontrd una solucion general de la ecuacion
(35), siendo el coeficiente D,, ; variable. La metodologia usada tiene sentido, si se considera que

el supuesto de que D, ; sea constante, se cumple para el dominio establecido en cada volumen de
control.

El esquema ley de potencia (power-law scheme) simplifica los resultados obtenidos en las
ecuaciones (60), (61) y (62), seghin la variacion del coeficiente W en funcion del nimero de Péclet
[30, 32]. Asi, el esquema propone una segmentacion de la evaluacion de los coeficientes segun la
preponderancia de las fuerzas difusivas o advectivas en el fluido.

De la ecuacion (60) se puede deducir que:

W Pe;

2 — 63
I, exp(Pe;)—1 (63)
Las variaciones, en los casos limites, de la razén % con Peg, son:
W
Para Peg — oo , —=0 (64)
I
Ws
Para Pe; —> —oo , T = —Pe; (65)
S
Y Pe,
Para Pe; =0, —=1-—— (66)
T, 2

De forma arbitraria, el esquema ley de potencia plantea que para los rangos de evaluacion del
ntiimero de Péclet —10 < Pe; < 0y 0 < Peg < 10 se pueden obtener curvas aproximadas del

. ¥s . : )
valor de la razon T definidas por funciones que representan de buena forma su comportamiento
S

exponencial. De este modo, se tiene [30]:

Vs
Para Pe; < —10, T = —Pe; (67)

S
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W
Para —10<Pe; <0, F_S = (14 0,1Pe)® — Pe, (68)

N

P
Para 0 < Pe, < 10 , F—S = (1 + 0,1Pe,)° — Pe (69)
S
Ws
Para Peg > 10 , T =0 (70)
S

Las expresiones anteriores pueden combinarse de una manera compacta al usar el operador ||-|:
Ws = TlI(1 - 0,1|Pes ), 0l + || -F;, O]l (71)
Analogamente, seglin el esquema ley de potencia, el coeficiente Wy se simplifica a:
Wy = LLll(1 = 0,11Pe,)®, 0ll + ||, Ol (72)
Para facilitar el manejo algebraico, se define la funcidon del esquema ley de potencia:
A(Pes) = ||(1 = 0,1|Pes)®, 0] (73)

De las ecuaciones (71) y (72) se puede ver que el esquema ley de potencia incorpora un tratamiento
similar al esquema de diferencias en contracorriente para la discretizacion de la fuerza de
adveccion, y que asocia la discretizacion del término difusivo a un coeficiente de ponderacion que

depende de Pe.
5.1.3. Modelo de Adveccion y Dispersion del Oxigeno en la Fase Liquida

Considerando la ecuacion general de conservacion de masa (ver ecuacion (22)), se adapta una
nueva version para el balance de oxigeno disuelto en la fase liquida.

d(&[0.1)) _i 0[0,], _a(glvl[oz]l)
A 0z

+ R, (74)

Donde:

[0,];: Concentracién de oxigeno en la fase liquida, [kg/m?].

&;: Contenido de humedad (hold up de liquido), [m? liquido / m® lecho].
Dy o ,+ Coeficiente de dispersion hidrodinamica del oxigeno, [m%/d].
vy Velocidad intersticial del liquido en la direccién z, [m*/d/m* = m/d].

R;: Tasa de aporte/consumo de la especie en la fase liquida, [kg/(m*-d)].

La velocidad intersticial del liquido que percola a través de la pila de biolixiviacion se define como

el flujo de liquido que atraviesa el area efectiva de escurrimiento. Si el medio poroso es aleatorio

(obedece una distribucion de probabilidad respecto a la posicién y tamafio de los poros para

cualquier plano horizontal que corte la pila), entonces la fraccion del area transversal que esta
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disponible para el area abierta de poros (area de circulacion del liquido a través del lecho) es
equivalente a la porosidad.

_ @O _a
l Aef Argl &

(75)

Donde:
Q;: Flujo de liquido, [m*/d].
A, Iz Area efectiva de circulacion o escurrimiento del fluido, [m?].

A, Area de riego (4rea transversal total del medio poroso atravesado por el fluido), [m?].

q;: Velocidad superficial (velocidad de Darcy) del liquido [m*/d/m? = m/d].

Al reemplazar el término de la velocidad intersticial del liquido de la ecuacion (74) por la expresion
definida en la ecuacion (75), se obtiene:

d(g[0;]) 0 < 0[02]1> 0(q[0,],)
—Qa, €Dy .0, -

+ R, (76)

ot 0z 0z 0z

El coeficiente de dispersion hidrodindmica del oxigeno se calcula de acuerdo a la ecuacion (30).

Las variables & y q; se determinan a través del modelo de fluidodindmica de la fase liquida,
desarrollado previamente por BioSigma.

A continuacion se discretizan los términos de acumulacion, dispersion, adveccion y reaccion de la
ecuacion (76) para los nodos interiores de la grilla, definidos en la Figura 6.

El sentido de integracion de los términos en el espacio se establece segun el sentido de movimiento
preferencial del liquido (se integra desde la cara sur hasta la cara norte de cada volumen de control).

5.1.3.1. Discretizacion de la Ecuacion en los Nodos Interiores
Se denominan “nodos interiores” al conjunto de nodos que poseen un volumen de control de
dimension Az, es decir, los nodos que no estan en los extremos (bordes) de la grilla. De forma
esquematica cualquier nodo interior se puede representar como un nodo P. Este nodo siempre tiene

dos vecinos: al sur se encuentra el nodo S y al norte se localiza el nodo N. La discretizacion del
espacio modelado en volumenes de control de los nodos interiores se detalla en la siguiente figura.

35



NOk-1

_____n_- [— (R pe—
Direccidon
B N \
AZEIZES | |del Flujo
=5

S Ok+1

Figura 8. Volumenes de control definidos en los nodos interiores, para el modelo de adveccion y
dispersion del oxigeno en la solucion.

El término de acumulacion de la ecuacion (76) se integra entre los instantes de tiempo discreto £
y t =ty + At, y se integra en el espacio entre las interfases S y 1, definidas por el volumen de
control que rodea el nodo P.

0 02 s
J f (El —r 0tz =J [(&[0:]) — (g[0,])°] 0z

= [(g[0,]) - (SI[OZ]I)O]AZ
= AZSZ,P[Oz]l,P - AZSZ,PO[Oz]l,P

(77)

0

El superindice cero en las variables denota que éstas se evaluan en el tiempo anterior tj; cuando
las variables no poseen un superindice, se considera que éstas se evaltian en tiempo presente, t.
Como se detalla en la Figura 8, cuando se integra entre las interfases S y n, el valor infinitesimal
del espacio, 0z, es reemplazado por el valor discreto Az, que denota la distancia entre las interfases

(y entre los nodos). También, al integrar en el espacio, las variables son evaluadas en el nodo P,
dado que los valores en el nodo son representativos a cualquier punto situado al interior del
volumen de control.

Al integrar el término de dispersion (difusion) de la ecuacion (76):
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freo 0[0,],
jto jn E (EIDH,OZ T) dzot
‘ 0[0,], (0,1,
= j; (ElDH,Oz '—aZ >S — <€IDH,02 _aZ >n] dt (78)

a[0,], a[0,],
= <ngH,02 a—ZZ> At — <SZDH,02 aZZ At
S n

En la ecuacion anterior se realiza la discretizacion implicita respecto al tiempo, por lo que el valor
en el tiempo presente de las variables prevalece en todo el paso del tiempo. De esta forma los
valores del contenido de humedad, dispersion y concentracion de oxigeno se evaluan en el tiempo
presente.

Al igual que en el ejemplo mostrado en la ecuacion (38), se asume que £,y Dy o ,» en las caras de

los volumenes de control S y n, se definen a partir del promedio de estos términos evaluados en

los nodos S y N. También se asume, en primera instancia, que es factible aplicar esta interpolacion
lineal para las concentraciones de oxigeno. La ecuacion (78) resulta entonces:

‘(o (0,1,
,];OLE ngH,OzT d0zot

[OZ]Z,S - [OZ]Z,P (79)
Az

[021,p — [02]1n
Az

Para agrupar términos, se utiliza el simbolo I' de manera similar a como se defini6 en la ecuacion

= gl,sDH,Oz,sAt

- gl,nDH,Oz,nAt

(41), con la salvedad de que esta nueva expresion incluye el paso de tiempo At. Luego, la ecuacion
(79) equivale a:

ftfsi gD M 0zot
to In az \ V02 5, (80)

= FS[OZ]I,S + l—‘11[02]1,N - (Fs + Fn) [OZ]I,P

Donde:
. gl,sDH,Oz,sAt . T o= gl,nDH,OZ,nAt (81)
s Az oon Az
Con:
&,s T E&p ELp T ELN
Els = — 5 ;o &in = -5 (32)
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_Dyo,s +Dyo,p _ Dyo,p+Duo,n 83
DH,OZ,S - 2 ) DH,OZ,n - 2 ( )

Como se demostrd en la seccion “Andlisis de esquemas de discretizacion”, la interpolacion de las
concentraciones de oxigeno en las interfases, realizada a través del promedio de los valores
evaluados en los nodos contiguos, puede generar soluciones de la ecuacion discretizada sin sentido
fisico real. Para discretizar correctamente el término de dispersion (o difusion), se adopta la funcion
del esquema ley de potencia, A(Pe) (ver ecuacion (73)), el cual pondera correctamente la
importancia de los fendémenos de adveccion y dispersion en la variacion de la concentracion de
oxigeno en los nodos. Finalmente, la discretizacion del término de dispersion resulta en:

Lrso a[0,],
Jto j;l E <81DH’02 T) 0zot
= [ A(Pes)[0;],s + T,A(Pen) 0,1y n

— (TyA(Pey) + T, A(Pe,))[0,],p

(84)

El nimero de Péclet, evaluado en las interfases S y 1, se define como (ver ecuaciones (52) y (57)):

CIl,sAZ . _ CIl,nAZ

y Pén

Pe, =

= (85)
gl,sDH,Oz,s

gl,nDH,Oz,n

Donde la velocidad superficial en las caras S y 1 también se calcula al considerar el promedio de
los nodos vecinos:

dis + qip dup + AN
Qs = v Qin = (86)
2 2
A continuacion se discretiza el término de adveccion de la ecuacion (76):
N RCICHAN, ‘
- [ [ L 0z0e = - [ [al0a)0s - @loaddiloe
to/n to

= (q:[02]1)At — (q,[02]))sAt

Para determinar el valor de la concentracion de oxigeno en las interfases S y 1, se aplica el esquema
de diferencias en contracorriente. De forma equivalente a la ecuacion (40), se define el término de

fuerza advectiva F, que también agrega el término de paso de tiempo. Entonces, la ecuacion (87)
se expresa como:

d(q:[0:1))

t s
_f f —————0z0t = F,[0,];, — E5[02]; 5 (88)
t In 0z

Donde:
= QZ,sAt ; k= QI,nAt (39)

En las ecuaciones anteriores, la velocidad superficial evaluada en las caras del volumen de control
se define de acuerdo a la ecuacion (86).
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Las propiedades estipuladas por el esquema de diferencias en contracorriente, definidas en las
ecuaciones (44) y (45), producen la siguiente igualdad:

jtja(ch 920t

(90)
= [021in 1By, Ol + [02]5511—F, O]
— [02],p(II=F,, Oll + I, 0I))
Al utilizar la propiedad descrita en la ecuacion (49), finalmente se obtiene:
t59(q,[0
_j j (QI('E 211) 920t
tovn z (91)

= [0;], v |IF, Ol + [02] 5| —F, Ol
— [021,p(IlE,, Ol + [|=F, 0]

El término de reaccion de la ecuacion (76) se integra implicitamente respecto al tiempo (se evalua
en el tiempo presente), y las variables que lo componen se evaluan en el nodo P.

t rsS
j j Rl azat = Rl'PAZAt (92)
to

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (76) (definidos en las ecuaciones (77),
(84), (91) y (92)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el liquido, discretizada
en volimenes de control para los nodos interiores de la grilla.

Azeyp[0;)p — Aze p°[0]1p
= [LA(Peg)[0;],s + [, A(Pen)[02] 1 n

0

- (FSA(Pes) + FnA(Pen))[OZ]l,P + [OZ]Z,N“Fn; 0” (93)
+ [02]i,5ll=Fs, Ol — [02],p (Il F, Ol + || —F, OI])
+ Rl’PAZAt

La expresion anterior puede simplificarse si se recuerda la ecuacion de continuidad (ver ecuacion
(26)). Se obtiene la siguiente igualdad al integrar la ecuacion de continuidad, formulada para la

version del balance de oxigeno en el liquido, en el volumen de control que rodea el nodo P:

Jf—ataz+j f —azat—O (94)

Al considerar el mismo procedimiento de calculo para la integracion de la ecuacidén general de
balance de oxigeno en el liquido, se tiene:

s t
f [e;, — &°] 0z + [CIl,s - ql,n] at=0 (95)
n tO
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e1pAz — & p°Az + q At — q1 A = 0 (96)

Al multiplicar la ecuacion (96) por [02]1'13 y restar esta expresion con la ecuacion general
discretizada del balance de oxigeno (ecuacion (93)), resulta:

Aze; p[O3]1p — AZSl,PO[Oz]l,PO — &,pAz[0,]; p + €,p°A2[0,]; p

— qusAt[02]1p + @ A[0;], p
= l—‘SA(Pes)[OZ]l,S + FnA(Pen) [OZ]I,N

97)
- (FSA(Pes) + FnA(Pen))[OZ]l,P + [OZ]Z,N”Fn; O”
+[02]1511=F, Oll = [0211,p (1|, Ol + || =F5, OID)
+ Rl’PAZAt
Se eliminan términos y se utiliza el simbolo F para reducir el nimero de variables:
Azep°[02)p — Bz p°[0511p° = F[0211p + Fu02],
= l—‘SA(Pes)[OZ]l,S + FnA(Pen) [Oz]l,N
- (FSA(Pes) + FnA(Pen))[OZ]l,P + [OZ]Z,N”Fn; 0” (98)
+[02]1511=F;, Oll = [0211,p (1|, Ol + || =F5, OID)
+ Rl’PAZAt

Al incorporar el balance de masa del flujo (ecuacioén (48)) en la ecuacion (98), se obtiene la
siguiente expresion:

0
Aze; p°[0,];p — Aze p°[0,]1p

= I5A(Pes)[0,], s + I, A(Pey)[0,]1 n

— (TsA(Peg) + T, A(Pey))[02],p + [0 lIFy, Ol (99)
+ [0,),5ll-E, Oll = [0,],p (I, Oll + |1 =F;, Ol])
+ R, pAzAt

Con el desarrollo anterior, se demuestra que el contenido de humedad, presente en el término de
acumulacion de la ecuacion (93), se mantiene constante respecto al tiempo de integracion y que se

evalta en el tiempo anterior t. De esta forma, la ecuacion (93) puede resolverse sin necesidad de
conocer el contenido de humedad del nodo P en el tiempo presente.

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
(AZEI,PO + FSA(PeS) + ”_Fs: 0” + FnA(Pen) + ”Fn; 0||)[02]1,P
= (ILA(Peg) + ||-F,, 0|D[0;],
+ (FnA(Pen) + ”Fn; Oll)[OZ]l,N + Rl,PAZAt
+ AZEl,PO[OZ]l,PO

(100)

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacioén (100) se reduce a:
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(Azgl,PO + ¥ + LPN)[Oz]l,P

. o (101
= Y[0z];5s + WN[02] v + Ry pAZAL + Azg p°[0,]1 p
Donde:
W5 = ILA(Peg) + || -F, O] (102)
Yy = FnA(Pen) + ”Fm 0” (103)

Como ya se ha evidenciado, la metodologia, presentada en esta seccion para la discretizacion de la
ecuacion (76), deriva una solucién segin el esquema ley de potencia, considerando en su
construccion la discretizacion de algunos términos segun el esquema de diferencias en
contracorriente.

Definiendo nuevos términos:

ap = Azg p° + W5 + Wy (104)

bp = Rl’pAZAt + AZEZ,PO[Oz]l’pO (105)
La ecuacion (101) resulta en la siguiente expresion:
apl02]1p = Ws[0z]1s + Pn[02]1n + bp (106)

5.1.3.2. Discretizacion de la Ecuacion en el Borde Superior
Se aplica la siguiente condicion de borde en la corona de la pila/botadero/columna:

a[0,],
—& Dy, "9z + q1102]; = QL Enel 0211 Ene (107)

El término a la derecha de la igualdad representa el flujo de entrada de oxigeno en el liquido,
aportado por el riego de la pila/botadero/columna. Tanto el término q; gpe como [OZ]I,Ent son

valores conocidos para cualquier tiempo t modelado. Los términos situados a la izquierda de la
igualdad estan evaluados en el primer nodo de la grilla, situado en la corona.

El valor inicial de la concentracion de oxigeno en el riego, establecido como dato de entrada, es
recalculado por una rutina en el programa principal, debido a la pérdida de liquido causada por la
evaporacion. Esta rutina estima la tasa de evaporacion en el riego en funcion del flujo de riego, la
temperatura y la presion que impera en la corona de la pila/botadero/columna. El valor actualizado
de la concentracion de oxigeno en el riego es el utilizado en la ecuacion (107), designado como

[02] LLEnt-

La derivacion de la condicion de borde se obtiene al considerar que, en el primer nodo, los flujos
difusivo y advectivo de transporte de oxigeno son iguales al flujo de oxigeno en el liquido que sale
del riego. Lo anterior es equivalente a suponer que el transporte de oxigeno disuelto en el liquido
en la corona se debe exclusivamente al flujo de riego que entra en el sistema [43].

Para la discretizacion de la ecuacion (76) en el primer nodo se utiliza una metodologia similar a la
desarrollada en el capitulo anterior, aunque dada la posicion de este nodo en el sistema, la
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integracion se realiza en medio volumen de control. El semi-volumen de control, asociado al nodo
situado en el borde superior, se muestra en la siguiente figura. Una vez que la ecuacion ha sido
integrada en el espacio discreto, se acopla la condicion de borde de la ecuacion (107).

Riego Refino i Ent
[OZ]I,Ent

Direccion
del Flujo

Figura 9. Semi-volumen de control definido en el borde superior de la pila, para el modelo de
adveccion y dispersion del oxigeno en la solucion.

El término de acumulacion de la ecuacion (76) se integra entre los instantes de tiempo discreto &
y t =ty + At, y se integra en el espacio entre la interfase I y la cara exterior B, definidas por el
semi-volumen de control del nodo B.

9 o2
J f (El l)a 0z J[(gl[oz (81[02]1)0] az

= [(g[0,])) — (g[0,],)°]10,5Az
= 0,5Az&,5[0,]; 5 — 0,5Az¢, 5°[0,]; 5

(108)

0

Se utiliza la misma notacion referida en la seccidon anterior: el superindice cero denota que la
variable se evalta en el tiempo anterior &.

A continuacién se integra el término de dispersion (difusion) de la ecuacion (76), utilizando el
mismo procedimiento detallado en la discretizacion de los nodos interiores:

5[02]1)
020t
[ )22 o
to ) B
- <ngH,02 _a[aoz] > At — <81DH.02 _6[6022]1> At
i B
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trto a[0,],
Jt L&(SZDH’OZ a—ZZ> azat
0

(110)
[02]1; — [02], d[0,],
= £1,iDy 0,,iAt A7 —\&Duo,—5,—) At
B
trta d[0;],
—\| &D ———|0zdt
A G
(111)
a[0;],
=[;[0.],; — Ti[02]15 — | &Dh o, "9z At
B
Donde:
- €1,iDu,0,,iAt (112)
Az
Con:
&1 T LB Dyo,1 +Duo,s
€Li = 5 v PHo,i = : > : (113)

Se incorpora la funcion del esquema ley de potencia, A(Pe) (ver ecuacion (73)), al término Ij.
Finalmente, la discretizacion del término de dispersion resulta en:

“rto a[0,];
j; L&(EZDH'OZ a—ZZ> azat
0

= T;A(Pe;)[0;],; — T;A(Pe;)[0;], 5 (114)
6[02]1>
- ngH,O - - At
( 2 0z 5
Donde:
q.,i1Az
Pe;, = —— (115)
" &iDyo,i

Ademas, la velocidad superficial en la interface i se define como:
G = Qi1+ i
l,l 2

La discretizacion del término de adveccion de la ecuacion (76) sobre el semi-volumen de control
resulta en:

(116)
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t ia 02 t
_ j f %azap— j (@010 - @lolsloe

0

= (q;[0,]))pAt — (q,[0,]));At

Para determinar el valor de la concentracion de oxigeno en la interfase I, se aplica el esquema de
diferencias en contracorriente. Entonces, la ecuacion (117) se expresa como:

t ia 0
_j f —(qla[ 210) 0zt = (q:[0,1)) At — F;[0:]y; (118)
to /B z

Donde:
F; = q,;At (119)

En la ecuacion anterior, la velocidad superficial evaluada en la interfase se define de acuerdo a la
ecuacion (116).

Por las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente, definidas en las ecuaciones (44)
y (45), la concentracion en la interfase [ se puede expresar en funcion de las concentraciones en
los nodos I y B. Luego, se tiene:

_jtjia(ql[OZ]z) St
to /B 0z

= (q,[0:1) At — [0,], lIF;, Ol + [0, 11—F;, Ol

El término de reaccion de la ecuacion (76) se integra implicitamente respecto al tiempo (se evalua
en el tiempo presente), y las variables que lo componen se evaluan en el nodo B.

(120)

t i
f f Rl dzot = O,SRZ’BAZAt (121)

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (76) (definidos en las ecuaciones (108),
(114), (120) y (121)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el liquido,
discretizada en el semi-volumen de control asociado al nodo situado en el borde superior de la
grilla.

0,5Az¢,5[0,]; 5 — 0,5Az¢; 5°[0,];
= T;A(Pe;)[0;],; — T;A(Pe;)[0;], 5

d
— (SIDH,OZ [02]l> At + (ql [OZ]I)BAt
B

0

(122)

0z
— [02],8IIF;, Ol + [02]/1I—F;, Ol + 0,5R; pAzAt

La ecuacion anterior se compacta al agrupar los términos de adveccion y dispersion evaluados en
el nodo B.
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0,5Az&;5[0;],5 — 0,5AZ€z,BO[02]l,BO

= T;A(Pe;)[0;],; — T;A(Pe;)[0;], 5

0[0,] (123)
_azz 4 q0,),| At— [02],5I|F;, O
B
+ [02]1,I|—F;, Ol + 0,5R; pAzAL

+ _ngH,Oz

Se introduce la condicion de borde en el nodo B, al notar que los términos dentro del paréntesis
cuadrado corresponden a la expresion de la izquierda de la ecuacion (107).

O,SAZELB [02]1'3 - O,SAZELBO [OZ]I,BO

= T;A(Pe;)[0;],; — T;A(Pe;)[0,], 5
+ QEnt[02]1 Ene At — [02], IF;, Ol + [0, 1 11—F;, Ol|
+ 0,5R, yAzAt

(124)

Al realizar el procedimiento de simplificacion de la ecuacion general discretizada, utilizando la
ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99)),
se obtiene:

0,5Azg,5°[0,]; 5 — O»SAZSI,BO[OZ]I,BO

= T;A(Pe;)[0;],; — T;A(Pe;)[0,], 5
+ 1 Ent[02]1 Ene At — [02], g IF;, Ol + [02],111—F;, Ol|
+ O,SRl’BAZAt

(125)

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
(0,5Az¢, 5° + T A(Pe) + |IF;, 011)[0,], 5
= (T3A(Pe;) + ||=F;, 0ID[02]1; + quent[02]1 neAt (126)
+ 0,5R; pAzAt + 0,5Azg; 5°[0,], 5°

Al utilizar la propiedad del operador |||, descrita en la ecuacién (46), se modifica el paréntesis de
la expresion a la izquierda de la igualdad anterior.

(0,5Azg, 50 + [A(Pe) + ||—F;, 0|l + F;)[0,],5
= (IJA(Pe;) + |I=F;, 0lD[02111 + 91 Ene[02]1 EneAt (127)
+ 0,5R; pAzAt + 0,5Az¢; 3°[0,]; 5°

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (127) se reduce a:

(0,5Az&,5° + F; + ¥,)[0,], 5
= W[02]1; + q1Ene[02]1 gne At + 0,5R; pAzAL (128)
+ O;SAZSZ,BO[OZ]Z,BO

Donde:
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¥, =T;A(Pe;) + ||—F;, 0]| (129)
Definiendo nuevos términos:

ap, = 0,50z, 5° + F; + ¥, (130)

bin = Quent[02]LEneAL + 0,5R, pAZAL +0,5028,5°[05],5°  (131)
La ecuacion (128) resulta en la siguiente expresion:
ainl02115 = Wil02111 + bin (132)

5.1.3.3. Discretizacion de la Ecuacion en el Borde Inferior
En el piso de la pila se impone que no existen gradientes de concentracion de oxigeno en la
solucion. Esta condicion es equivalente a suponer que en el ultimo nodo, cuando se “termina” el
sistema de lecho empacado, el transporte de oxigeno en el liquido se realiza exclusivamente por la
fuerza advectiva: como el liquido no atraviesa un medio disperso (no existe dispersion), el flujo
advectivo controla el transporte de oxigeno en la solucion. Esta condicion se expresa en la siguiente
ecuacion:

[0
Dy o, % =0 (133)

Como en la seccion anterior, la discretizacion de la ecuacion (76) en el tltimo nodo se realiza sobre
medio volumen de control. El semi-volumen de control, asociado al nodo situado en el borde
inferior, se muestra en la siguiente figura. Una vez que la ecuacion ha sido integrada en el espacio
discreto, se acopla la condicion de borde de la ecuacion (133).

Direccidon
del Flujo

Efluente
(Solucidn PLS)

Figura 10. Semi-volumen de control definido en el borde inferior de la pila, para el modelo de
adveccion y dispersion del oxigeno en la solucion.

El término de acumulacion de la ecuacion (76) se integra entre los instantes de tiempo discreto £
y t =ty + At, y se integra en el espacio entre la cara exterior B y la interfase I, definidas por el
semi-volumen de control del nodo B.
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0 B
.f j (gl 6 0z _j_ [(&,[02]) — (g[0;]))°] 0z

[(51[02]1) - (Sz[oz]z)O]O;SAZ
= O,SAZSLB [OZ]I,B - O,SAZELBO[OZ][,B

(134)
0

Se utiliza la misma notacion referida en la discretizacion de los nodos interiores: el superindice
cero denota que la variable se evalua en el tiempo anterior t.

A continuacién se integra el término de dispersion (difusion) de la ecuacion (76), utilizando el
mismo procedimiento detallado en la discretizacion de los nodos interiores:

j f (81 Hoza[GOZ] )6 at
" 2[0,], a[0,
[ (o022 (00022 o

a|0 d|0
= (ngH,Oz %) At — (SIDH,OZ %) At
B i

Se introduce la condicion de borde en el nodo B, sefialada en la ecuacion (133). Luego la ecuacion
(135) se reduce a:

“(Po d[0;];
j;o j; &(ngH'OZ aZ > azat

[02]1,3 - [02]1,1 136
=0- gl,iDH,OZ,iAt Az ( )

[02]1; — [02],8

= &,iDn 0,,/At

Az
t rB g 2[0,];
—\| &D 0zot 0 —I;|0 137
j;oji 62<€l HO, "5, ) ;10211 — Ti[02]1 8 (137)
Donde:
_ &,iDh,0,iAL (138)
: Az
Con:
&g T & Dyo,s + Duo,i
&i=———  Duoi=—"——— (139)

Se incorpora la funcion del esquema ley de potencia, A(Pe) (ver ecuacion (73)), al término Ij.
Finalmente, la discretizacion del término de dispersion resulta en:
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trBo D 6[02] 32
jtoji 9z\"7H0: ", ) 070 (140)

= I A(Pe;)[0,],; — T;A(Pe;)[0,], 5
Donde:
qiAz
Pe; = — 2~ (141)
" & Dyo,

Ademas, la velocidad superficial en la interface [ se define como:

+
0 = Q18 T q11 (142)

2

La discretizacion del término de adveccion de la ecuacion (76) sobre el semi-volumen de control
resulta en:

t B g 0, t
_ f j %am:— f [@l0:105 = @loz10d ot

0

= (q;[0:]D:At — (q,[0,],) At

Para determinar el valor de la concentracion de oxigeno en la interfase I, se aplica el esquema de
diferencias en contracorriente. Entonces, la ecuacion (143) se expresa como:

3(q,[0,]))
f f ql — L2 920t = Fi[0,],; — F5l02]15 (144)
to

Donde:
Fi =q At ; Fg = q;pAt (145)

En la ecuacion anterior, la velocidad superficial evaluada en la interfase se define de acuerdo a la
ecuacion (142).

Por las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente, definidas en las ecuaciones (44)
y (45), la concentracion en la interfase [ se puede expresar en funcion de las concentraciones en
los nodos B e I (recordar que la posicion de los nodos se invierte respecto a la discretizacion de la
condicion de borde superior; ahora el nodo B se emplaza al sur del nodo I). Luego, se tiene:

t /B a 0
_j J (q:10:1)) 920t
to Ji 0z (146)
= [02]1,1||Fi; 0” - [OZ]I,B”_FL'; 0” - FB[OZ]I,B

El término de reaccion de la ecuacion (76) se integra implicitamente respecto al tiempo (se evalua
en el tiempo presente), y las variables que lo componen se evaltian en el nodo B.
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i

t rB
j f R, 0z0t = O,SRI'BAZAt (147)
to

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (76) (definidos en las ecuaciones (134),
(140), (146) y (147)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el liquido,
discretizada en el semi-volumen de control asociado al nodo situado en el borde inferior de la grilla.

0,5Az¢; 5[0, 5 — O»SAZEI,BO[OZ]LBO

= [JA(Pe)[0,];; — T;A(Pe;)[0,]; g + [02]1,1IF;, 0f]  (148)
— [02];lI=F;, Ol — F3[0,]; 5 + 0,5R; gAzAL

Al realizar el procedimiento de simplificacion de la ecuacion general discretizada, utilizando la
ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99)),
se obtiene:

0,5Az¢; 5°[0,],5 — 0,5AZ€1,30[02]1,BO

= I A(Pe;)[0,];; — T;A(Pe)[0,]; 5 + [02]11F;, Ol (149)
— [02];lI—F;, Oll — F3[0,];  + 0,5R; gAzAL

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
(O;SAZEI,BO + IA(Pe;) + |[—F;, O]| + FB)[OZ]I,B
= (IJA(Pe;) + ||F;, 0lD[02];; + 0,5R, pAzAt (150)
+ O,SAZSI,BO[OZ]LBO

Al utilizar la propiedad del operador |||, descrita en la ecuacién (46), se modifica el paréntesis de
la expresion a la izquierda de la igualdad anterior.

(0,5Az¢, 50 + T;A(Pe;) + |IF;, Ol — F; + Fg)[0,], 5
= (IJA(Pe;) + ||F;, 0lD[02];; + 0,5R, pAzAt (151)
+ 0,5AZEL,BO[02]1,BO

Al incorporar el balance de masa del flujo (ecuacion (48)), se desprecia la diferencia entre F; y Fg
en la ecuacion (151). Entonces, se tiene:

(0,5Az¢, 5° + T;A(Pey) + |IF;, 011)[02], 5
= (IyA(Pe;) + ||F;, 01D[0,],; + 0,5R; pAzAt (152)
+ 0.5A251,BO[02]1,BO

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (152) se reduce a:

(0,5Az&,5° + ¥,)[0,], 5

. . (153)
= l'IJI [02]1’1 + O,SRl’BAZAt + O,SAZEZ'B [OZ]I,B

Donde:
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¥, =T;A(Pe;) + ||F;, O] (154)
Definiendo nuevos términos:

ag; = 0,50z 3° + ¥, (155)

bsi = 0,5R, pAzAt + 0,5Az¢,5°[0,], 5" (156)
La ecuacion (153) resulta en la siguiente expresion:
ar;i[02],5 = Wi[02]; + by (157)

5.1.3.4. Coeficientes del Algoritmo de Thomas en los Nodos Interiores y en el Borde
Inferior
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (106) por
valores numéricos consecutivos. En la Figura 8 se aprecia la conversion de la notacion de los nodos:

para un nodo interior K cualquiera, se tiene el nodo k + 1, situado al sury el nodo k — 1, ubicado
al norte. El subindice k puede tomar los valores 2, 3,4, ..., N — 1; donde N es el nlimero de
nodos definidos en la grilla. Los nodos 1 y N denotan los nodos situados en los bordes de la grilla.

ap[0z]1x = Ws[O02]1 k41 + Wn[02]1 k-1 + bp (158)

La ecuacioén (158) indica que la concentraciéon de oxigeno en el nodo k esta vinculada a la

concentracion en los nodos vecinos kK + 1 y k — 1, es decir, las concentraciones en tres nodos
consecutivos interiores estan definidas por una sola ecuacion. Interesa encontrar una expresion que
permita relacionar la concentracion de dos nodos vecinos, evitando la intervencion de un tercer
nodo.

El algoritmo de Thomas proporciona una expresion que vincula la concentracion de un nodo
interior con la concentracion de un solo nodo vecino, utilizando la ecuacion (158). El algoritmo de
Thomas consiste en un proceso recursivo de eliminacion o sustitucion de variables, que busca
establecer la siguiente relacion entre las concentraciones de dos nodos contiguos [30, 32]:

[02]1k = Rk[02]1 k+1 + Sk (159)

Los coeficientes R y Sk, asociados a la concentracion del nodo k, son los coeficientes del
algoritmo de Thomas.

Cuando se aplica la relacion definida en la ecuacion (159) para la concentracion del nodo k — 1,
se obtiene:

[02]1k-1 = Rk—1[02]1 1 + Sp—1 (160)
Se introduce esta ultima expresion en la ecuacion (158).
ap[02]1 = Ws[02]yjer1 + W (Ri=1[02] 1) + Si—1) + bp (161)

Al reordenar la ecuacion anterior:
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(ap — WnRk-1)[02]1 1 = Ws[O02]1 k41 + WPnSk-1 + bp (162)

0 + 163
[02]1 k41 dp — Wy Re_, (163)

0 =

Cuando se compara la relacion inicial planteada (ecuacion (159)) con esta Ultima expresion, se

determinan los coeficientes de Thomas, expresados segin los mismos coeficientes asociados al
nodo k — 1 (nodo vecino norte) y los términos de la ecuacion general discretizada, Ws, Wy, ap
y bp.

;2

R, = (164)
f ap —WyRy_1

ap — WnRk-1

Sk (165)

Las ecuaciones (164) y (165) son relaciones recursivas que permiten calcular los coeficientes
asociados al nodo k, a partir de los coeficientes asociados a un nodo anterior kK — 1. Los valores
de los primeros coeficientes (R, y S7) se determinan por medio de la discretizacion de la ecuacion
(76) y la incorporacion de condiciones de borde. Una vez que se encuentran los coeficientes del

primer nodo, se pueden obtener los coeficientes de los demas nodos en la grilla, Ry, y Sy, utilizando
las relaciones recursivas presentadas en las ecuaciones (164) y (165).

Luego que se calculan todos los coeficientes del algoritmo de Thomas, se utiliza la relacion inicial
(ecuacion (159)) para determinar los valores de la concentracién de oxigeno en el liquido, en el
tiempo presente, asociados a todos los nodos de la grilla.

5.1.3.5. Coeficientes del Algoritmo de Thomas en el Borde Superior
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (132) por
valores numéricos. En la Figura 9 se aprecia la conversion de la notacion, en donde a los nodos del

borde superior y primer nodo interior se les asigna el valor 1 y 2, respectivamente.
ainl02]10 = ¥1102]12 + bin (166)

Al comparar la ecuacion (166) con la relacion planteada en la ecuacion (159), se obtienen los
valores de los primeros coeficientes del algoritmo de Thomas, Ry y S;.

¥

R, =— (167)
QAin
b:

S, =—= (168)
Ain

Con las ecuaciones (167) y (168) se inicia el calculo recursivo de los otros coeficientes, mediante
el uso de las ecuaciones (164) y (165).
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5.1.3.6. Inicio de Calculo del Algoritmo de Thomas
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (157) por
valores numéricos. En la Figura 10 se aprecia la conversion de la notacion, en donde a los nodos

del borde inferior y ultimo nodo interior se les asigna el valor N y N — 1, respectivamente, con
N siendo un niimero natural cualquiera que representa la cantidad de nodos dispuestos en la grilla.

ar;[0;]ny = W10l n—1 + bp; (169)

Esta ultima ecuacion nos permite relacionar las concentraciones de oxigeno del Gltimo y pentltimo
nodo.

¥, by
[02]in = —[02]in—1 +— (170)
Ari Ari
Sin embargo, por la ecuacion (159), también se tiene:
[02]in—1 = Rnv-1[02]in + Sn-q (171)

Donde Ry_1 y Sy_1 se definen a partir de las ecuaciones (164) y (165).

Al introducir la ecuacion (171) en la ecuacion (170), resulta:

P, bei
[0:]in = — (RN—l[OZ]l,N + SN—l) + L (172)
aﬂ afl-
Donde se obtiene finalmente:
l'IJIS']V_l + b i
[0y = ik (173)
agi — WiRy_4

Con la ecuacion (173) se encuentra la concentracion de oxigeno en el Gltimo nodo y, mediante el
uso de la ecuacion (159), se inicia el calculo de las concentraciones en los otros nodos. De este
modo, se determinan progresivamente las concentraciones de los nodos vecinos superiores
(localizados al norte) hasta llegar al primer nodo, situado en la corona.

5.1.3.7. Condicion Adicional: Maxima Concentracion de Oxigeno en el Liquido
En la fase liquida, por la saturacion, se impone una concentracion maxima del oxigeno disuelto.
Por simplificaciones del modelo, se asume que el solvente liquido es agua pura.

A continuacion se presenta una ecuacion empirica que relaciona la concentracion de saturacion de
oxigeno en agua destilada en funcion de la temperatura, la presion del sistema y la presion parcial
del vapor del agua (que a su vez esta vinculada con el contenido de humedad en el aire) [44].

(P~ Py,0) *0,51528
- 35+ T

(174)

(021,

Donde:
[0,] lmax: Concentracion de saturacion del oxigeno disuelto en agua destilada, [kg/m?].

P: Presion total del sistema, [atm].
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PHZO: Presion parcial del vapor de agua, [atm].
T': Temperatura del sistema, [°C].

La ecuacion anterior es valida para el rango de temperatura 0°C < T < 30°C, que es compatible
con el rango de temperatura de operacion de la mayoria de las pilas/botaderos industriales.

La presion parcial del vapor de agua se calcula utilizando la siguiente igualdad [28]:
Py,o = ¢PH205at (175)

Donde:

PHZO: Presion parcial del vapor de agua, [atm].

¢: Humedad relativa del aire, adimensional.

PHzosat: Presion de saturacion del vapor de agua (presion de vapor en equilibrio), [atm].

En el modelo se considera que la humedad relativa al interior de la pila (humedad evaluada en los
nodos interiores) es del 100 % (en la ecuacion se ingresa con valor 1). La humedad relativa
evaluada en la corona y en el piso es un dato de entrada.

La presion de saturacion del vapor de agua se obtiene mediante la ecuacion de Antoine [23, 28]:

1730

397-7-3975) « 0,001316 (176)

Py, o°% = 10
Donde:

T': Temperatura del sistema, [K].

La temperatura del sistema es calculada por el modelo de balance de energia, desarrollado
previamente por BioSigma. La temperatura es un vector que se define en el tiempo y en el espacio
discreto (su valor es determinado en cada nodo de la grilla).

Las concentraciones de oxigeno en el liquido, calculadas por el algoritmo de Thomas (ecuacion
(159) y (173)), se corrigen si es que superan el valor de la concentracion de saturacion del oxigeno
disuelto, encontrado en la ecuacion (174). El valor de saturacion se calcula en cada nodo, por lo
que puede tener valores diferentes a lo largo de la profundidad del lecho.

[02]1,1«* ) St [OZ]Zmax>[02]l,k*

] « (177)
(0,1, , si [0,],™" < [05]

[02]l,k = {

Donde:

[02]1‘,(: Concentracion final calculada de oxigeno en la fase liquida, evaluada en el nodo k,
[kg/m?].

[02]”(*: Concentracioén de oxigeno en la fase liquida, calculada por el algoritmo de Thomas,
evaluada en el nodo k, [kg/m?].

En la ecuacion (177), el subindice k de las concentraciones puede tomar los valores 1,2,3, ..., N.
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5.1.3.8. Diagrama de Flujo del Algoritmo
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Dh,0,k | Gk

y

Y

Interpolacion

Variables en la Interfase

Utilizar Ecuaciones (164)

Calculo Recursivo de los Coeficientes
del Algoritmo de Thomas <

di,k/2
€ x/2° -
Ik/2 Construccién Coeficientes:
DH,Oz,kIZ 11} sa; b
. Utilizar Ecuaciones
(102-105), (129-131) y (154-156)

R, Y
S, Coeficientes del Algoritmo de

y (165)

Ry
Sk

Y

del Borde Inferior

Concentracién en el Nodo | [0,],n"

Utilizar Ecuacion (173)

Thomas en el Borde Superior
Utilizar Ecuaciones (167) y (168)

~| Utilizar Ecuacién (159)

! - [0,] *
Calculo Concentraciones 24k

Célculo asociado a

la determinacién

de las concentraciones

D Definicidn/construcion de variables

D Operacion adicional de célculo

Figura 11. Diagrama de flujo del algoritmo del modelo de adveccion y dispersion del oxigeno en la fase

5.1.4. Estimacion del Coeficiente de Difusion de Oxigeno en la Fase Gaseosa

Los coeficientes de difusion dependen de la masa y del volumen de las moléculas que difunden, la
temperatura y el medio en el cual la difusion se realiza. El coeficiente de difusion de la especie

gaseosa X en otro gas Y, para presiones cercanas a la presion atmosférica y a temperaturas bajas o

Construir Variable:

[02],, ™
Ecuacion (174)

Y

[02]1k éConcentracion de
FIN e
Saturacion?

liquida.

moderadas, puede ser estimado usando el método de Fuller-Schettler-Giddings [34, 45].

xX—

Con:

~0,001T75 M,/

y

Yy P(V1/3 +Vxl/3)2

+ M,

r M,M

yiix
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v, =— (180)

Donde:

Dx_y: Coeficiente de Difusion de la especie gaseosa X en el gas Y, [em?/s].
T': Temperatura del sistema, [K].

P Presion total del sistema, [atm].

V;: Volumen molar de la especie i, [L/mol].

M;: Peso molecular de la especie i, [g/mol].

pi: Densidad de la especie I, [g/L].

Considerando que los gases se comportan como gases ideales en el sistema, se puede utilizar la
siguiente igualdad para determinar el volumen molar de cualquier especie L.

v, = RT (181)
P

Donde:

R: Constante de los gases ideales, 0,08206 [L-atm/(K-mol)].

Dado que el aire es una mezcla de gases (simplificado en este modelo a la mezcla de nitrégeno,
oxigeno y vapor de agua), interesa relacionar los coeficientes de difusion entre las especies que lo

componen para derivar el coeficiente de difusion de una especie X en el aire.

El coeficiente de difusion de una mezcla de gases (compuesta por N especies) puede estimarse al
utilizar la siguiente expresion [46]:

1

Y. Y. Y,
Ipy_,t P p et D,

Di_mezcla = (182)

Con:

_ Vn _
Yotys+-t+y, 1—-y

Reemplazando los subindices de las ecuaciones (182) y (183) para la mezcla de gases considerada
en el sistema, se tiene:

Y, (183)

1

Doz—Mezcla = YNZ/ N YHZO/ (184)
DOZ—NZ DOZ—HZO

Con:
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Yy, = = (185)

(186)

Donde:

Doz— Mezcla: Coeficiente de difusion del oxigeno en la mezcla de gases (aire, considerando como
componentes: oxigeno, vapor de agua y nitrogeno), [cm?/s].

D1 _pezcia: Coeficiente de difusion del componente 1 en la mezcla de gases, [em?/s].

D1 _;,: Coeficiente de difusion de sistema binario: componente 1 difunde a través del componente
n, [em?/s].

Y,,: Razon entre la fraccion molar del componente 7 en la mezcla de gases y la sumatoria de las
fracciones molares de los componentes menos la fraccion molar del componente 1, adimensional.

V;: Fraccién molar del componente I en la mezcla de gases, adimensional.

Los coeficientes de difusion binarios (oxigeno-nitrogeno y oxigeno-vapor de agua) de la ecuacion
(184) se determinan con la ecuacion (178). Con la ecuacion (184) se obtiene el coeficiente de
difusion del oxigeno en la fase gaseosa.

2
D 24*60*60) m (187)

9,0, — DOZ—Mezcla * ( 10000 [ d ]

Al introducir el resultado de la ecuacion (187) en la ecuacion (27), se obtiene el coeficiente de
difusion efectiva del oxigeno en la fase gaseosa. Para simplificar la nomenclatura, este coeficiente

se denominara Dy ¢, .

5.1.5. Modelo de Adveccion y Difusion del Oxigeno en la Fase Gaseosa

En el planteamiento de las ecuaciones de esta seccion se utiliza el eje de referencia vertical que
apunta hacia la corona de la pila. Con la definicién de ecuacion general de conservacion de masa
(ver ecuacion (22)), se construye la expresion que describe el balance de oxigeno en la fase gaseosa.

9(£410,1,) _ 90 <€g oo, a[02]g> _ dCTALAR +R

0z 0z 0z 9

188
ot 0z (158)

Donde:

[0,] g- Concentracion de oxigeno en la fase gaseosa, [kg/m?].
&g: Fraccion volumétrica de gas en el lecho, [m* gas / m® lecho].

Do ,- Coeficiente de difusion efectiva del oxigeno en la fase gaseosa, [m?/d].

56



Vy: Velocidad intersticial del gas en la direccion z, [m*/d/m? = m/d].

Rg: Tasa de aporte/consumo de la especie en la fase gaseosa, [kg/(m>-d)].

Se debe tomar en cuenta que en la ecuacion (188), el término de adveccidn tendria el signo opuesto
respecto a la ecuacion (74), si es que se considerase el mismo eje de referencia usado para el balance
de oxigeno en el liquido. Lo anterior se debe a que la velocidad intersticial del gas, para los casos
de aireacion forzada y conveccidn natural, tiene preferencialmente un sentido contrario al flujo del
liquido (el aire se mueve desde el piso hasta la corona de la pila).

Empleando los mismos argumentos expuestos en el balance de oxigeno en la fase liquida, la
velocidad intersticial del gas que atraviesa el lecho de mineral se define como:

Qg Qq _4
Aef Areg &g

vy (189)

Donde:

Qg: Flujo del gas, [m*/d].

A, I Area efectiva de circulacion o escurrimiento del fluido, [m?].

A, Area de riego (4rea transversal total del medio poroso atravesado por el fluido), [m?].

qg4: Velocidad superficial (velocidad de Darcy) del gas [m*/d/m? = m/d].

Al reemplazar el término de la velocidad intersticial del gas de la ecuacion (188) por la expresion
definida en la ecuacién (189), se obtiene:

d(ggl0.15) 0 ( a[oz]g> 9(q410,14)
—= egDe,O2 —

ot 0z 0z 9z

+R, (190)

En la ecuacion anterior, las variables €5 y g 4 se determinan a traves del modelo de fluidodinamica
de la fase gaseosa, desarrollado posteriormente en este trabajo.

A continuacion se discretizan los términos de acumulacion, difusion, adveccion y reaccion de la
ecuacion (190) para los nodos interiores de la grilla, definidos en la Figura 12.

El sentido de integracion de los términos en el espacio se establece segun el sentido de movimiento
preferencial del gas (se integra desde la cara norte hasta la cara sur de cada volumen de control).

5.1.5.1. Discretizacion de la Ecuacion en los Nodos Interiores
La discretizacion del espacio modelado en volumenes de control de los nodos interiores se detalla
en la siguiente figura. La metodologia de discretizacion es similar a la presentada en la seccion
homoénima del capitulo del balance de oxigeno en la fase liquida, por lo que se resumiran algunos
procedimientos.
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NOk-1

- __n_- [— (R pe—
T Direccidon
Wis S0\

del Flujo

S Ok+1

Figura 12. Volumenes de control definidos en los nodos interiores, para el modelo de adveccion y
dispersion del oxigeno en el aire.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (190):

f tha(eg 0 g)a 0z J [(eg [0,15) — (g4[0,1,) ]az

= [(Sg [0214) — (£410:y) ]AZ
= AZ<9g,1>[02]g,1> - AZEg,PO[Oz]g,P

Al integrar el término de difusion de la ecuacion (190):

00,1,
[ 2 o
ft Keg e.0, 0;]> <8gDe,oza[g;]g>]6t (192)

a[OZ]g a[OZ]g
= (SgDe,Oz T ) At — ggDe,Oz T S At

Utilizando expresiones similares a las definidas en las ecuaciones (73), (81), (82), (83) y (85), en
donde se considera el cambio de sentido del eje de referencia para la integracion numérica y se
reemplazan los parametros para la fase gaseosa, la ecuacion (192) se reduce a:

(191)

0
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trmo ( 6[02]g>
—\| e, D —=|0z0t
fto_fs 9z \ 9702 55 (193)
= [, A(Pe,)[0,] 4 n + TsA(Pes) (03] 4

— (TWA(Pey,) + TLA(Pey) ) [02] g p

El nimero de Péclet, evaluado en las interfases n y S, se define como (ver ecuaciones (52) y (57)):

Az Az
Pe, = _dgnZ% Pe, = 9577 (194)
gg'nDe'OZJn gg,sDe,Oz,s
A continuacion se discretiza el término de adveccion de la ecuacion (190):
‘(" 0(qgl021,) ‘
gl~2lg — _ —
_ft L —— - 0z0t = jt [(qg[oz]g)n (qg[Oz]g)s] ot (195)
0 0

= (qg [OZ]Q)SAt - (qg [OZ]Q)nAt

Se incorporan expresiones similares a la ecuacion (89), reemplazando los parametros para la fase
gaseosa.

t na 0
_j f (q#ﬂg)azat = Fs[oz]g,s - Fn[OZ]g,n (196)
to S

Debido a que se invirtid el sentido del eje de referencia, el esquema de diferencias en
contracorriente establece ahora las siguientes igualdades:

F;[Oz]g,s = [OZ]Q,S”Fs; O” - [OZ]g,P”_Fs; 0” (197)

Fn[Oz]g,n = [02]g,P ||F,, O] — [OZ]g,N”—Fm of| (198)
Utilizando las propiedades definidas en las ecuaciones (49), (197) y (198), se tiene:

[ [ el

(199)
= [02]4slIF;, Ol + [02] g v || —F, Ol
— [021g,p(IF, Ol + l|—Fy, O
La discretizacion del término de reaccion de la ecuacion (190), resulta:
t rn
J j Rg dzot = Rg,PAZAt (200)
to Vs

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (190) (definidos en las ecuaciones (191),
(193), (199) y (200)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el aire, discretizada
en volimenes de control para los nodos interiores de la grilla.
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AZgg,P [OZ]g,P - Azgg,PO[Oz]g'PO

= I, A(Pey) [OZ]g,N + FSA(Pes)[OZ]g,S
- (FnA(Pen) + FSA(Pes))[OZ]g,P + [OZ]g,S“Fs; O” (201)
+ [02]g 8l =F, Oll = [02] 4, p (I, Ol + [|=Fy, Ol
+ R, pAzAL
Al realizar el procedimiento de simplificacion de la ecuacion general discretizada, utilizando la

ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99)),
se obtiene:

Azey p°[05],p — Azey p°[05]gp"

= FnA(Pen) [Oz]g,N + FSA(Pes)[OZ]g,S

— (T, A(Pey) + TA(Pey))[0,] 40 + (05151, Ol (202)
+ [05] g nll=F, Ol = [031,,p(IIF;, Ol + l|—Fy, OID

+ R, pAzAL

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
(Azey p° + T A(Peg) + |IF, Ol + T, A(Pey) + ||—F,, 011)[02] 4
= (ILA(Peg) + ||E, 01D [02] 4
+ (I A(Pey) + [|=F, 0lD[02] 4 5 + Ry pAZAL
0
- AZEg,PO[Oz]g,P

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (203) se reduce a:

(Azgg’po + l‘IJS + l'pN)[Oz]g’p
= qJS[OZ]g,S + I{JN[OZ]Q,N + Rg’PAZAt (204)

(203)

+ Azsg,PO[Oz]g,PO
Donde:
W = I A(Pes) + ||F5, O (205)
Yy = FnA(Pen) + ”_Fn; 0” (206)

Definiendo nuevos términos:

ap = Azegp® + W5 + WPy (207)

0

bp = Ry pAzAt + Az, p°[0,] 4 p (208)

La ecuacion (204) resulta en la siguiente expresion:
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ap[0z]gp = ¥Ys[021gs + Wn[021gn + bp (209)

5.1.5.2. Discretizacion de la Ecuacién en el Borde Superior
En el borde superior, a través de la conveccion, existe interaccion entre el aire del exterior
(atmosfera) con la superficie de la pila. La transferencia de masa por conveccion involucra el
transporte de especies entre una superficie de frontera (la corona, que limita el flujo vertical de aire

con la fase gaseosa externa) y un fluido en movimiento en régimen turbulento (aire exterior) [39,
47].

En la parte superior, por donde sale el flujo de aire que atraviesa la pila, se aplica la siguiente
condicién de borde.

a[0,]
—&9De 0, # + g4 [OZ]g = _hOZ([OZ]g,oo - [OZ]g) (210)

Donde:

ho ,+ Coeficiente de transferencia convectiva de oxigeno para un flujo turbulento, paralelo a una
interfase plana, [m/d].

[0,] g,00- Concentracion de oxigeno en la atmosfera (concentracion invariante para una cierta
distancia sobre la corona de la pila), [kg/m’].

Esta condicion de borde impone que la concentracion de oxigeno en la corona debe ser igual a la
cantidad de oxigeno suministrado por el flujo, mas la cantidad aportada por la atmoésfera. El
oxigeno es transportado gracias al movimiento del flujo exterior de aire (corriente de aire o viento
sobre la corona) y la difusion. La fuerza impulsora de la transferencia de oxigeno es la diferencia
de concentraciones entre la interfase y el seno de la fase (aire en el exterior).

En la ecuacién (210) se asume que el transporte de oxigeno se realiza a través de la superficie
horizontal del lecho (extension de la corona, en donde la superficie se supone plana), y se considera
que el flujo del aire es paralelo a la corona. Se establece que no existe transferencia de oxigeno en
los taludes de la pila.

En la siguiente figura se esquematiza la condicion de borde impuesta.
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Viento

Borde B

Corona

Figura 13. Transferencia de oxigeno por conveccion en la corona de la pila.
La concentracion de oxigeno en la atmosfera se calcula utilizando la ley de los gases ideales [28]:

Po, ampMo
[05] 5,00 = —;{% 2 @11)

Donde:

Py ,,amb- Presion parcial de oxigeno en el ambiente, [atm].
M, , - Peso molecular del oxigeno, [g/mol].

R: Constante de los gases ideales, 0,08206 [L-atm/(K-mol)].

Tymp: Temperatura ambiente promedio (calculado por la media aritmética de las temperaturas
minima y maxima ambientales), [K].

El coeficiente de transferencia hoz depende de las propiedades fisicas relevantes del fluido, la

geometria de la superficie de transferencia y la velocidad promedio del fluido. Gracias al analisis
adimensional de las propiedades de los fluidos, es posible establecer relaciones que permitan

estimar el coeficiente hoz.
Se definen los numeros adimensionales de Reynolds y de Schmidt [39, 47]:

_ vg,oopaierila

Re (212)
Hair
paing,Oz

Donde:

Re: Numero de Reynolds, adimensional.
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Sc: Numero de Schmidt, adimensional.
Vg,00- Velocidad promedio en el seno del fluido (velocidad del aire / viento), [m/s].
Pair: Densidad del aire situado sobre la corona, [kg/m®].

Lp ila- Largo de la corona de la pila, [m].

Uqir: Viscosidad dindmica del aire situado sobre la corona, [kg/(m-s)].
Dg,o ,+ Coeficiente de difusion del oxigeno en el aire situado sobre la corona, [m?/s].

Adicionalmente, para la conveccion dada por un flujo externo sobre una superficie plana, se tiene
la siguiente expresion empirica [39]:

Sh = 0,0296Re*/55c1/3 (214)
Donde:

Sh: Numero de Sherwood, adimensional.

La relacion anterior es aplicable cuando el flujo estd en régimen turbulento local y se cumplen las
siguientes condiciones:

Re<10® ; 0,6 <Sc<50 (215)
Estas restricciones se cumplen en condiciones normales de viento en una pila/botadero.

Ademas el nimero de Sherwood se define como [39, 47]:

_ h02 Lpila

Sh = (216)

De,Oz,air

El ntimero de Reynolds representa la razén entre los términos inerciales y viscosos de la ecuacion
de conservacion de cantidad de movimiento, que gobiernan el movimiento de un fluido. A su vez,
el nimero de Schmidt representa el cociente entre la difusion de cantidad de movimiento y la
difusion de masa de un fluido, y el nimero de Sherwood el cociente entre la transferencia de masa
total (convectiva) y la transferencia de masa por difusion en un fluido [28, 31, 39].

De esta forma, con las ecuaciones (212), (213), (214) y (216) es posible determinar el coeficiente
de transferencia convectiva de oxigeno. Se debe realizar la conversion de unidades, de segundo a

dia, para utilizar hoz en la ecuacion (210).

El semi-volumen de control, asociado al nodo situado en el borde superior, se muestra en la
siguiente figura. Una vez que la ecuacion (190) ha sido integrada en el espacio discreto, se acopla
la condicion de borde de la ecuacion (210).
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Salida
de Aire
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del Flujo

Figura 14. Semi-volumen de control definido en el borde superior de la pila, para el modelo de
adveccion y dispersion del oxigeno en el aire.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (190):

f ftta(eg 010) 519, fiB [(5,10515) = (5,101,)°] o2

0 (217)
= |(2,10214) — (510,1,)"| 0,502
= O,SAZEg,B[Oz]g,B - O;SAzgg,BO[OZ]g,BO
Al integrar el término de difusion de la ecuacion (190):
a[Oz]g
f f ( €05, ) 020t =
fo 7t (218)

a[OZ]g a[OZ]g
= <€gDe,02 T . At — ggDe,Oz T iAt

Utilizando expresiones similares a las definidas en las ecuaciones (73), (112) y (113), en donde se
considera el cambio de sentido del eje de referencia para la integracion numérica y se reemplazan
los parametros para la fase gaseosa, la ecuacion (218) se reduce a:

([ 3o 8o

_ a[OZ]g
= | &De,0, “ay At — FiA(Pei)[OZ]g,B
B

+ T A(Pe;)[0:]g,

(219)

Donde:
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qq,iAz
Pe; = —%—— (220)
8g,l’De,Oz,i

A continuacion se discretiza el término de adveccion de la ecuacion (190):

B g
ft f (qg 4gl02lg) ) o _ f [(451021,),, — (a51021,), | 0t o
= (% 0,] g)iAt (qy 0,] g)BAt

Se incorpora una expresion similar a la ecuacion (119), reemplazando los parametros para la fase
gaseosa, y se ocupan las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente para el eje de
referencia invertido, definidas en las ecuaciones (197) y (198).

f fBa(qg O2lg) 5 o
to

(222)
= [021g,1IF;, Ol = [02]4,511=F;, Oll = (q4[0:1,) At
La discretizacion del término de reaccion de la ecuacion (190), resulta:
f j R, 0z0t = 0,5R; pAzAt (223)
to

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (190) (definidos en las ecuaciones (217),
(219), (222) y (223)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el aire, discretizada
en el semi-volumen de control asociado al nodo situado en el borde superior de la grilla.

O,SAZgg’B [OZ]g,B - O,SAZSg’BO[Oz]g’BO
0[0,],
= ggDe'Oz T At — Fl-A(Pel-) [02]g,B
B
+ FiA(Pei) [Oz]g,l + [Oz]g,I”Fir 0” - [Oz]g,B”_Fi; 0”
— (q410215) At + 0,5R, s AzAL

(224)

La ecuacion anterior se compacta al agrupar los términos de adveccion y difusion evaluados en el
nodo B.

O,SAZEQ,B [OZ]Q,B - O;SAZEg,BO [02]g,30

= [;A(Pe)[0,],, — T;A(Pe)[03] 45

a[Oz]g
— | —€&9De 0, oy +q4[0:14| At +[0;]4,IF;, 0
B
- [Oz]g,B”_Fir off + 0,5R, pAzAL

(225)

Se introduce la condicion de borde en el nodo B, al notar que los términos dentro del paréntesis
cuadrado corresponden a la expresion de la izquierda de la ecuacion (210).
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0,502¢,5[0,145 — 05022, 5°[0,1, 5°

= [;A(Pe)[0;] 4, — T;A(Pe)[03] 45

+ hOZ([OZ]g,oo — [OZ]Q,B)At + [0214,1F;, O]l
- [OZ]Q,Bll_Fi' 0” + O,SRg’BAZAt

(226)

Al realizar el procedimiento de simplificacion de la ecuacion general discretizada, utilizando la
ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99)),
se obtiene:

O,SAZEQ'BO[Oz]g’B - O,SAZEQ'BO[Oz]g’BO
= [;A(Pe))[0,]g, — [;A(Pe))[0] g,

+ o, ([02]g.00 — [02]4.8)At + [0,1,4,1IF;, Ol
- [OZ]g,B”—Fi, 0l + 0,5R, gpAzAt

(227)

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
(0,5Az¢, 5° + T;A(Pe;) + ||—F;, Ol + ho,At)[0,] 45
= ([[A(Pe;) + ||F;, 0lD[0214 + ho,At[03]4 0 (228)
+0,5R, gAzAt + 0,50z, 5°[0,] 45"

Al utilizar la propiedad del operador |||, descrita en la ecuacién (46), se modifica el paréntesis de
la expresion a la izquierda de la igualdad anterior.

(0,5Aze, 5° + T;A(Pe;) + ||IF;, Oll — F; + ho,At)[0,] 45
= ([;A(Pe;) + ||F;, 01D[021 4,1 + ho,At[02] 4,0 (229)
+0,5Ry gAZAt + 0,50z¢5 5°[0,] 45"

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (229) se reduce a:

(0,5Aze, 5° + W, — F; + hy,At)[0,] 45
=W [0;14; + ho,At[03]4 0 + 0,5R, pAzZAL (230)
+ 0,506, 5°[0,],5°
Donde:
¥, = T;A(Pe;) + ||F;, O (231)
Definiendo nuevos términos:
Ain = 0,5Aze,5 5% + W) — F; + hy At (232)

0

bin = ho,At[0;] 40 + 0,5R, gAzAL + 0,5Az, 5°[0;] 45 (233)

La ecuacion (230) resulta en la siguiente expresion:
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ain0z1g5 = Wi[0214) + bin (234)

5.1.5.3. Discretizacion de la Ecuacion en el Borde Inferior
Se aplica la siguiente condicion de borde en el piso de la pila/botadero/columna:

a[OZ]g

_ggDe,Oz T + g [OZ]g = (4g,Ent [Oz]g,Ent (235)

El término a la derecha de la igualdad representa al flujo de aire inyectado (o flujo de entrada del
aire por conveccion natural) en la pila/botadero/columna. Tanto el término Gg ppe como

0 son valores conocidos para cualquier tiempo t modelado. Los términos situados a la
21g,Ent p q p
izquierda de la igualdad estan evaluados en el ultimo nodo de la grilla, situado en el piso.

La derivacién de la condicion de borde se obtiene al considerar que, en el ultimo nodo, los flujos
difusivo y advectivo de transporte de oxigeno son iguales al flujo de oxigeno inyectado en la base
del lecho (para conveccion natural se supone un flujo de inyeccion de aire muy pequeiio o nulo).
Lo anterior es equivalente a suponer que el transporte de oxigeno por el aire, en el piso de la pila,
se debe exclusivamente al flujo inyectado que entra en el sistema [43].

El semi-volumen de control, asociado al nodo situado en el borde inferior, se muestra en la
siguiente figura. Una vez que la ecuacion (190) ha sido integrada en el espacio discreto, se acopla
la condicion de borde definida en la ecuacion (235).

Direccion
del Flujo

Qg.EntT Inyeccién
[O2]g,ent | de Aire

Figura 15. Semi-volumen de control definido en el borde inferior de la pila, para el modelo de
adveccion y dispersion del oxigeno en el aire.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (190):

j ft a(gg 02 1) 365 - Li |(24101,) = (510,1,)"| 02

- [(Eg [02]9) - (Eg [02]9)0] 0,5Az
= 0,5Azg; 50,155 — 0,5Aze,5°[0,], 5

(236)

0

Se integra el término de difusion de la ecuacion (190). Se emplean expresiones similares a las
definidas en las ecuaciones (73), (138), (139) y (220), en donde se considera el cambio de sentido
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del eje de referencia para la integracion numérica y se reemplazan los parametros para la fase

gaseosa.
Lot d a[Oz]g
—\ &,D d0zot =
,l;o fB 0z (gg ©02 9z z

= [;A(Pe))[0;]4; — T;A(Pe;)[0;] 4,5 (237)
d|0
B

A continuacion se discretiza el término de adveccion de la ecuacion (190). Se incorpora una
expresion similar a la ecuacion (119), reemplazando los pardmetros para la fase gaseosa, y se
ocupan las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente para el eje de referencia
invertido, definidas en las ecuaciones (197) y (198) (recordar que la posicion de los nodos se

invierte respecto a la discretizacion de la condicion de borde superior; ahora el nodo B se emplaza

al sur del nodo ).

[ [l

(238)
= (Qg [OZ]g)BAt — [0214811F;, Ol + [02]4,|I—F;, O
La discretizacion del término de reaccion de la ecuacion (190), resulta:
t i
Jto LRg d0zdt = O,SRg,BAZAt (239)

Luego, al reunir los 4 términos integrados de la ecuacion (190) (definidos en las ecuaciones (236),
(237), (238) y (239)), se obtiene la ecuacion general del balance de oxigeno en el aire, discretizada
en el semi-volumen de control asociado al nodo situado en el borde inferior de la grilla.

0,502¢5 5[02],5 — 0,502¢,5°[0,],5°

= FiA(Pei)[Oz]g,] - FiA(Pei)[OZ]g,B

d[0,]
— (egne,OZ %) At + (q4[0,]4) At
B

= [0214,811F;, Ol + [02]4,11=F;, Oll + 0,5Ry pAzAt

(240)

La ecuacion anterior se compacta al agrupar los términos de adveccion y difusion evaluados en el
nodo B.
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0,502¢,5[0,145 — 05026, 5°[0,14 5°

= [;A(Pe)[0;] 4, — T;A(Pe)[03] 45
0[0.],
—— +qgl02]g| At —[0],1IF;, Ol
B

+[0,14,11—F;, 0l + 0,5R, pAzAt

(241)
+ _SgDe’OZ

Se introduce la condicidon de borde en el nodo B, al notar que los términos dentro del paréntesis
cuadrado corresponden a la expresion de la izquierda de la ecuacion (235). También se realiza el
procedimiento de simplificacién de la ecuacion general discretizada, utilizando la ecuacion de
continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99)).

OISAZEQ,BO[OZ]Q,B - OJSAZSQ,BO[OZ]Q,B
= [[A(Pe;)[0;]4; — T;A(Pe;)[02] 4 5

0

(242)
+ 44 Ene[02] g EneAt — [02]4 1| F3, Ol
+ [OZ]Q,I”_FL') O” + O,SRg'BAZAt
Al ordenar términos en la ecuacion anterior y utilizar la propiedad del operador ||*||, descrita en la

ecuacion (46), se tiene:

(0,5Aze,5° + T;A(Pe;) + ||=F;, Ol + F;)[02] 45
= (FiA(Pei) + ”_Fi; Oll)[OZ]g,I + Qg,Ent[OZ]g,EntAt (243)
+ 0,5R, pAZAL + 0,50z, 5°[0,], 5°

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (243) se reduce a:

(0,58ze,55° + ¥, + F;)[0,] 5,
=W [0,151 + 4g.Ent[02] g EneAt + 0,5R, pAzAL (244)
+ O,SAZEQ’BO[Oz]g,BO

Donde:
Y, = T;A(Pe;) + [|-F;, 0]| (245)
Definiendo nuevos términos:
ag; = 0,50z, 5° + W + F; (246)
bri = Qg gnt[02]g,neAt + 0,5R, gAzAt + 0,5Az¢, 5°[0,] g,BO (247)
La ecuacién (244) resulta en la siguiente expresion:
ari[02]455 = Wi[02]4; + by (248)
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5.1.5.4. Coeficientes del Algoritmo de Thomas en los Nodos Interiores y en el Borde
Inferior
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (209) por
valores numéricos consecutivos. En la Figura 12 se aprecia la conversion de la notacion de los
nodos: para un nodo interior k cualquiera, se tiene el nodo k + 1, situado al sury el nodo k — 1,
ubicado al norte.

Se sigue el mismo orden de numeracion que el usado en el modelo de adveccion y dispersion del
oxigeno en la fase liquida. Lo anterior se debe a que las concentraciones de oxigeno en las fases
liquidas y gaseosa interactiian en las ecuaciones de balance de masa.

Dado que la tasa de transferencia de oxigeno entre las fases requiere de la determinacion de la
concentracion en el liquido y en el gas para un mismo nodo, resulta mas simple definir los vectores

con los mismos subindices de posicion; es decir, los elementos del vector [0,]; se ordenan
(respecto a la posicién en el espacio vertical) tal como se arreglan los elementos del vector [0, ] g

Con esto, la escritura del cédigo se simplifica y la simulacion (calculo computacional) se vuelve
mas eficiente.

ap[0z]gx = Ws[O021g k41 + Pnl02]g k-1 + bp (249)

El algoritmo de Thomas establece la siguiente relacion para las concentraciones de dos nodos
contiguos:

[02]gk = Ri[02]gk+1 + Sk (250)

De manera analoga a como se desarrolld la determinacion de los coeficientes del algoritmo de
Thomas para la concentracion de oxigeno en la solucion, se utiliza la relacion de la ecuacion (250)
y se repiten los procedimientos para obtener expresiones similares a las ecuaciones (160), (161),
(162) y (163). Posteriormente, se tiene:

by
R, = 5 (251)
ap — WyRy_1

f (252)

ap — WnRk-1
Una vez que se encuentran los coeficientes del primer nodo, se pueden obtener los coeficientes de

los demas nodos en la grilla, R, y Sy, utilizando las relaciones recursivas presentadas en las
ecuaciones (251) y (252).

Luego de calcular todos los coeficientes del algoritmo de Thomas, se utiliza la relacion inicial
(ecuacion (250)) para determinar los valores de la concentracidon de oxigeno en el gas, en el tiempo
presente, asociados a todos los nodos de la grilla.

5.1.5.5. Coeficientes del Algoritmo de Thomas en el Borde Superior
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (234) por
valores numéricos. En la Figura 14 se aprecia la conversion de la notacion, en donde a los nodos

del borde superior y primer nodo interior se les asigna el valor 1 y 2, respectivamente.
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ainl02151 = W1[02142 + bin (253)

Al comparar la ecuacion (253) con la relacion planteada en la ecuacion (250), se obtienen los
valores de los primeros coeficientes del algoritmo de Thomas, Ry y ;.

¥

R, =— (254)
Ain
b:

S, == (255)
Ain

Con las ecuaciones (254) y (255) se inicia el calculo recursivo de los otros coeficientes.

5.1.5.6. Inicio de Célculo del Algoritmo de Thomas
Se reemplazan los subindices de la concentracion de oxigeno en los nodos de la ecuacion (224) por
valores numéricos. En la Figura 15 se aprecia la conversion de la notacion, en donde a los nodos

del borde inferior y ultimo nodo interior se les asigna el valor N y N — 1, respectivamente, con
N siendo un nimero natural cualquiera que representa la cantidad de nodos dispuestos en la grilla.

ari[0x]gn = Wi[02]4n-1 + by (256)

Rehaciendo las mismas operaciones de célculo usadas para obtener las ecuaciones (170) y (172),
se obtiene el valor de la concentracion de oxigeno en el Gltimo nodo.

l'IJIS']V_l + b ]
[Oz]g,N = L

257
ag; — WiRy_4 237

Con la ecuacion (250) se inicia el calculo de las concentraciones en los otros nodos. De este modo,
se determinan progresivamente las concentraciones de los nodos vecinos superiores (localizados al
norte) hasta llegar al primer nodo, situado en la corona.
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5.1.5.7. Diagrama de Flujo del Algoritmo

Entrada de Concentracion de Variables Previamente
Datos 0, en la Atmédsfera Calculadas
0 0
[02]g,Ent o €4,k [02]g,«
Cg,Ent [ 2]9,00 De,Oz,k g,k
> INICIO
N )
Ag,k/2
p €4 1/2°
Construccién Coeficientes: N 9,k/2 Y
W:a;b < €,02,k/2 Interpolacién
Utilizar Ecuaciones Variables en la Interfase

(205-208), (231-233) y (245-247)

Y
Construir Coeficiente:
ho2
Utilizar Ecuaciones
(212-214) y (216)

Coeficientes del Algoritmo de
> Thomas en el Borde Superior
Utilizar Ecuaciones (254) y (255)

R,
S:
R, Y
Concentracion en el Nodo Sk Calculo Recursivo de los Coeficientes
del Borde Inferior -< del Algoritmo de Thomas
Utilizar Ecuacion (257) Utilizar Ecuaciones (251) y (252)

[O2]gn

Y
Calculo Concentraciones [0:]q.
Utilizar Ecuacion (250)

Calculo asociado a la determinacion
de las concentraciones

D Operacién adicional de célculo
D Definicidn/construcién de variables

Figura 16. Diagrama de flujo del algoritmo del modelo de adveccion y difusion del oxigeno en la fase
gaseosa.

5.2. Modelo de la Fluidodinamica de la Fase Gaseosa

Como se puede apreciar en las ecuaciones (74) y (188), las velocidades de los fluidos liquido y
gaseoso (solucion que percola y aire en movimiento al interior de la pila) deben ser conocidas para
determinar la concentracion de oxigeno en la fase respectiva.

La velocidad del liquido es determinada por el modelo de fluidodindmica de la fase liquida,
desarrollado por BioSigma. Este modelo, ademas de estimar la velocidad con la que desciende el

liquido en cada posicion al interior de la pila, calcula el contenido de humedad (&;, también
requerido en la ecuacion (74)) y la carga capilar (siendo ambos vectores, se determinan sus valores
en el espacio vertical).

Para encontrar el valor de Vg se requiere modelar la fluidodindmica de la fase gaseosa al interior

del lecho. La modelacion de la fluidodindamica de la fase gaseosa se realiza utilizando la ecuacion
de conservacion de movimiento y la ecuacion de continuidad, aplicadas al flujo aire. Este modelo
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también permite obtener el campo de presion del sistema, el cual es relevante para calcular otros
parametros de interés en el modelo general de biolixiviacion.

Se consideran los mismos supuestos planteados en el modelamiento del balance de oxigeno, por lo
que la modelacion se realiza en una dimension, en donde ocurre el mayor movimiento del gas.
También se asume que la presion, y el roce de las particulas y la fase liquida con el aire (resistencia
del medio poroso a la circulacion del gas, representado por la permeabilidad del lecho), afectan el
movimiento del fluido gaseoso.

El modelo no reconoce cambios de velocidad del flujo de aire en el sentido axial o en la orientacion
horizontal. Tampoco considera pérdidas o aportes del flujo de aire a través de los taludes de la pila.
Se supone que el flujo de aire se mueve preferencialmente, en la direccion vertical, desde el piso
hacia la corona de la pila. El sentido de avance del flujo de aire se toma de referencia para el signo
positivo en el eje de vertical.

El modelo realiza la distincion para dos tipos de regimenes de movimiento del flujo de aire:
movimiento por conveccion forzada (presencia de gradiente de presion por la inyeccion de aire; el
roce del lecho poroso no saturado, que afecta el flujo aire, es importante y disminuye la velocidad
del gas) y movimiento por conveccion natural (presencia de gradiente de presion por diferencias
de temperatura entre distintas secciones de volimenes de aire localizadas en el eje vertical de la
pila; el roce del lecho poroso no saturado es menos relevante que la fuerza de movimiento generada
por las diferencias de densidad de la masa de aire).

La discretizacion de las ecuaciones diferenciales parciales se realiza a través del método de
volumenes de control, aplicado en una grilla desplazada (el espacio de célculo se sitiia entre dos
nodos adyacentes de la grilla original). La solucion de la ecuacion discretizada de conservacion de
movimiento se obtiene mediante el algoritmo SIMPLER, considerando conjuntamente el algoritmo
de Thomas.

5.2.1. Ecuacién de Conservacion de Movimiento del Flujo de Aire

De forma similar a como se definio la ecuacion conservacion de masa, el balance de la cantidad de
movimiento de un fluido Newtoniano que atraviesa un volumen de control infinitesimal fijo en el
espacio permite obtener la ecuacion diferencial general de conservacion de movimiento [30, 31].

La ecuacion de conservacion de movimiento para el flujo de aire, expresada en notacion tensorial-
cartesiana y considerando el balance en una dimension (en la direccidn vertical), se define como
[25, 31]:

a(PgUg) _ i( avg) _ a(pgvgvg) _a_P+ B, (258)

ot 0z\"9 0z 0z 0z
Donde:

Vg Velocidad intersticial del flujo de aire (densidad de flujo de gas) en la direccion Z, [m3/s/m? =
m/s].

Pg: Densidad del aire en el lecho, [kg/m?].
Ug: Viscosidad dinamica del aire (para una temperatura dada), [kg/(m-s)].

P: Presion del sistema, [kg/(m-s?)].
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B,: Componente de fuerza de cuerpo en la direccion vertical, [kg/(m?s?)].

Para mantener la coherencia con el planteamiento de la ecuacion de adveccion y difusion del
oxigeno en el aire, la expresion anterior se ha escrito considerando que el sentido del eje de
referencia vertical apunta hacia la corona (el valor del campo de velocidad del aire siempre es
positivo). Esto implica que la direccidon preferencial de avance del fluido, establece la direccion
positiva de la velocidad. De esta forma, el postulado de respetar el sentido preferencial del flujo
como la direccion de integracion también es aplicado en la resolucion de la ecuacién de
conservacion de movimiento.

En la ecuacion (258) el primer término denota la tasa de variacion en el tiempo de la cantidad de

. : . (. 0 ov; o .
movimiento del fluido por unidad de volumen. El término Py (.ui a—;) es la variacion de cantidad

de movimiento por transporte viscoso o fuerza “difusional” de movimiento (fuerza viscosa). El

o op o - .
término e representa la fuerza de presion ejercida, que genera movimiento en el fluido, y
zZ

d(pivivi)

0z
movimiento en la aceleracion del fluido). El tltimo término de la ecuacion (258) representa la
fuerza de cuerpo que actia a través del fluido, y que contribuye en el movimiento de éste. Haciendo
una comparacion con la ecuacion (19), el gradiente de presion y el componente de fuerza de cuerpo
se pueden considerar como los términos de reaccion, es decir, aportan o consumen cantidad de
movimiento por fuentes internas o externas al fluido. La ecuacion (258) también pertenece a la
familia de ecuaciones de Navier-Stokes que describen el movimiento de fluidos viscosos.

es la variacion de cantidad de movimiento por adveccion (efecto del espacio de

El campo de velocidades y de presiones del flujo de aire, presentes al interior de una pila (lecho
poroso), estan gobernados por la ecuacién (258) y por la ecuacion de continuidad (definida en la
ecuacion (25)). Al emplear la ecuacion de conservacion de movimiento, se asume que el flujo de
aire se comporta como un fluido newtoniano.

El componente de fuerza de cuerpo considera el efecto de la resistencia de Darcy inducida por el
medio poroso (la permeabilidad del lecho se opone al flujo aire) y la gravedad del fluido, los cuales
se expresan en la siguiente ecuacion [25, 48]:

Eglyg

K

B, = — Vg + Pgg (259)
Donde:
€g: Fraccion volumetrica de gas en el lecho, [m* gas / m® lecho].

K : Permeabilidad gaseosa efectiva del lecho, [m?].

g: Vector constante de aceleracion gravitacional, [m/s?].

La fraccion volumétrica de gas puede determinarse a través de la siguiente relacion:
gg=1—-¢&—¢ (260)
Con:

& =1—Por (261)
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Donde:

&,: Fraccién volumétrica del sélido en el lecho, [m® gas / m? lecho].

&;: Contenido de humedad (hold up de liquido), [m? liquido / m® lecho].
Por: Porosidad del lecho seco [m? vacio / m? lecho].

La igualdad de la ecuacion (260) se establece por la definicion conceptual del parametro €. El

valor de porosidad del lecho es un dato de entrada, y se considera constante a lo largo de la pila 'y
en todo el tiempo de simulacién (se asume una distribucion uniforme de poros en el lecho,
simulando la situacion observada en pilas aglomeradas, considerando también que no se produce
movimiento o arrastre de particulas solidas por la solucion de riego).

La viscosidad dinamica del aire, en funcion de la temperatura, se puede calcular con la siguiente
expresion empirica [49].

Hg = (17,14 0,067T — 0,0004T?) + 10~° (262)
Donde:

T': Temperatura del sistema, [°C].

La formula anterior tiene un error menor a 107 [kg/(m-s)], con una validez en el rango de
temperatura de 0 a 54 °C (suficiente para las condiciones encontradas en la operacion de una pila
de biolixiviacion).

La permeabilidad gaseosa efectiva del lecho, K, describe la capacidad de una zona no saturada de
conducir un flujo de gas. La permeabilidad gaseosa se define como [6, 50]:

K = kintkrg (263)
Donde:
K n¢: Permeabilidad intrinseca del lecho, [m?].
krg: Permeabilidad relativa gaseosa del lecho, adimensional.

La permeabilidad intrinseca del lecho es un dato de entrada, que debe ser determinado
experimentalmente (es un parametro caracteristico de cada pila).

En un medio no saturado, el espacio de poro generalmente contiene las fases liquida y gaseosa.
Debido a que el area transversal del lecho, disponible para el movimiento de cada fluido, se ve
reducido en comparaciéon a cuando el sistema se encuentra saturado con un solo fluido, la
permeabilidad con respecto a ese fluido también es menor. La permeabilidad relativa gaseosa del
lecho define la pérdida de disponibilidad del espacio de poro en el lecho para la circulacion del
flujo de gas, por efecto del contenido de liquido en los poros (grado de saturacion de liquido en el
lecho) [50].

La permeabilidad relativa gaseosa del lecho se puede estimar a partir de la siguiente formula
empirica, propuesta por Corey y Van Genuchten [23, 50, 51, 52]:

75



krg = (1= Se”) (1 = Sep)’ (264)

Con:
& — &r
Se = v (265)
f Elsat — €ur

Donde:

Se £ Saturacion efectiva del liquido, adimensional.
&1+ Contenido volumétrico de liquido residual, [m® liquido / m’ lecho].

&1 sqt: Contenido volumétrico de liquido en el lecho saturado de liquido (&) gq¢ = PoT), [m’
liquido / m? lecho].

El pardmetro € ,- es un dato de entrada. Por definicion, & g4+ €s conocido.

En general, la densidad es una funcion de la presion (composicion de especies) y la temperatura
(como se aprecia en la ley de los gases ideales, descrita en la ecuacion (211)). De esta forma, la
presencia de especies quimicas y/o la variacion de la temperatura pueden cambiar la densidad de
un fluido. Si las variaciones de densidad no son significativas, entonces la densidad puede ser
considerada constante en todos los términos que componen la ecuacién de conservacion de
movimiento, excepto en el término asociado a la fuerza de gravedad, ya que la multiplicacion por
g (la aceleracion de gravedad) hace que las diferencias de densidad sean relevantes. Este enfoque
de simplificacion, reconocido como la aproximacion de Boussinesq, considera que la diferencia de
densidad asociada a los términos de velocidad (términos de inercia) es despreciable, pero cuando
hay pequefias variaciones de la densidad causadas por la temperatura, la gravedad es lo
suficientemente fuerte como para provocar que el peso especifico del fluido sea perceptiblemente
diferente. La aproximacion de Boussinesq establece que la densidad asociada al peso del fluido
varia linealmente con la temperatura, despreciando la variacion de presion en el sistema [3,25]:

1
Pg = Pgol|1—7 (T —To) (266)

Ty
Donde:

Pg,0: Densidad del aire en condiciones de temperatura constante (referencia), [kg/m?].

Ty: Temperatura de referencia de flotabilidad (temperatura para la cual se define el valor Pg,0)
[K].

T': Temperatura del sistema, [K].

La aproximacion de Boussinesq asume que la fuerza de flotabilidad del fluido gobierna el
movimiento de éste. De esta forma, cuando los fluidos se mueven muy lentamente y presentan
variaciones de densidad con la temperatura (condiciones de régimen de movimiento del fluido por
conveccion natural) también es posible aplicar el enfoque de Boussinesq para modelar el campo de
velocidades con buenos resultados [30].
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La derivacion de la ecuacion (266) proviene del desarrollo de la serie de Taylor de la densidad
entorno a un valor referencial de temperatura [31]:

dpg

Pg = pg|T:To T

T (T —Ty) + - (267)

T=TO

En donde la derivada de la densidad respecto a la temperatura se determina por medio a la ley de
los gases ideales (ver ecuacion (211)).

dpg ByM, 1
- === = Py (268)
oT =T, RT, Ty

Considerando los dos primeros términos de la serie de Taylor e introduciendo la igualdad de la
ecuacion (268), se obtiene la aproximacion de Boussinesq para la densidad.

De las ecuaciones (267) y (268) se puede notar que la aplicacion de la aproximacion de Boussinesq
es factible solo cuando existen pequenas variaciones de temperatura en el sistema [53]. Dado que
en el paso temporal y espacial en donde se integra la ecuacion (258), las variaciones de la densidad
no son extremas, es posible utilizar la aproximacion de la ecuacion (266) sin comprometer mucho
la precision de calculo.

La densidad del aire, en funcion de las concentraciones de sus componentes (recordando que en
este modelo se considera la simplificacion de que el aire se compone de oxigeno, nitrogeno y vapor

de agua) y en condiciones de temperatura constante (para una temperatura de referencia fija, Ty),
puede calcularse utilizando la ley de los gases ideales.

. POZMOZ + [)1\]2]\41\]2 + PHZOMHZO
Pao = RT,

(269)

Donde:

R: Constante de los gases ideales, 8,314 [(Pa- m?®)/(K-mol)].
P;: Presion parcial del componente i, [Pa = N/m?].

M;: Peso molecular del componente I, [kg/mol].

El calculo de la densidad de referencia, por la ecuacion (269), se realiza para cada paso de tiempo
discreto, donde se toma en cuenta las variaciones de concentracion de los componentes del aire,
temperatura y presion en ese intervalo de tiempo.

La simplificacion aportada por la ecuacion de Boussinesq, respecto a la variacion de la densidad
en el sistema, permite resolver de manera mucho mas simple la ecuacion (258). Introduciendo la
aproximacion de Boussinesq e incorporando los términos del componente de fuerza de cuerpo, la
ecuacion de conservacion de movimiento en el flujo de aire resulta:
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d(pg,ovy) _ K 0vg\ 3(Pg,0vgY) _ 0P Uy .
ot 0z\'"Y 0z 0z oz K 9
(270)

1
+pgo( 1= (T =Ty |g
0

Para el caso en que el flujo de aire que entra en el piso de la pila es generado por un gradiente de

presion externo (inyeccion de aire), la temperatura de referencia Tjy, requerida en la aproximacion
de Boussinesq, se define como la temperatura del sistema evaluada en la corona (nodo del borde
superior).

Por razones de simplificacion en el manejo matematico, la ecuacion (270) se reduce a:

d(pgovy) 0 ( avg> _ 9(pgovgvy) 0P 271)

ot 0z

~ +B,v, +B
9 0z 0z oz "mY ¢

Donde se agrupan los términos pertenecientes al componente de fuerza de cuerpo, de manera que
queda expresado como una funcion lineal de la velocidad:

EgH

B, = — gKg (272)
1

B, = Pg,0 1- T (T—-To) |g (273)
0

5.2.2. Método de Discretizacion

La solucion de la ecuacion (271) presenta dos nuevos problemas, en comparacion a la
discretizacion de la ecuacion general de conservacion de masa [32]:

e Los términos advectivos de la ecuacién de conservaciéon de movimiento contienen
cantidades no lineales: el segundo término a la derecha de la igualdad es la derivada en Z

de pgovy°.

e La velocidad puede determinarse al acoplar la ecuacion de continuidad con la ecuacion
(271), sin embargo, para la presion no existe otra ecuacion de transporte o de cualquier otro
tipo que pueda ser acoplada con la ecuacion (271). Este es el problema mas complejo a
resolver: idear un procedimiento de calculo que permita determinar el campo de presiones,
en conjunto con el campo de velocidades, sin requerir de ecuaciones adicionales.

Si el gradiente de presion es conocido, el proceso de obtencion de la ecuacion discretizada de
conservacion de movimiento es bastante parecido al desarrollado para las ecuaciones de adveccion
y difusion del oxigeno. Pero dado que se desea calcular el campo de presion como parte de la
solucion, el término de la fuerza de presion (gradiente) no es conocido de antemano. Si el flujo de
aire es compresible, la ecuacion de continuidad puede ser utilizada como una ecuacién de
transporte para la densidad. Luego la presion puede ser obtenida por la densidad y la temperatura,

al usar la ecuacion de estado P = P(p, T'). Sin embargo, si el flujo es incompresible, la densidad
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es constante y por tanto (dada su definicion) no puede ser vinculada a la presion. En este caso, el
acoplamiento entre la presion y la velocidad induce una restriccion en la solucion del campo de
flujo: si el campo de presion correcto es aplicado en la ecuacion de conservacion de movimiento,
el campo de velocidad resultante debe satisfacer la ecuacion de continuidad.

Los problemas asociados con la no linealidad de la ecuacién (271) y el vinculo presion-velocidad
pueden resolverse al adoptar una estrategia de solucion iterativa, tal como el algoritmo SIMPLE
(Método Semi-Implicito para las Ecuaciones Vinculadas con la Presion, por sus siglas en inglés)
de Patankar y Spalding [30]. En este algoritmo, los flujos advectivos a través de las caras de los

volumenes de control, F, son evaluados por componentes de velocidad supuestos. Adicionalmente,
se usa un campo de presion supuesto para resolver las ecuaciones de conservacion de movimiento,
y una ecuacion de correccion de presion (deducida de la ecuacion de continuidad) para obtener un
campo de presion corregido, el cual a su vez es utilizado para actualizar los campos de presion y
de velocidad del sistema. Para iniciar el proceso de iteracion se suponen variables iniciales para la
presion y velocidad del flujo de aire. A medida que el algoritmo avanza, el objetivo es mejorar
progresivamente los valores supuestos de la presion y velocidad.

Uno de los inconvenientes del algoritmo SIMPLE es su tasa de convergencia, ya que para encontrar
un resultado satisfactorio para los campos de presion y velocidad, el algoritmo requiere de muchas
iteraciones de calculo. Para mejorar la eficiencia, Patankar desarroll6 una nueva version de este
algoritmo.

El algoritmo SIMPLER (SIMPLE - Revisado) es una version mejorada del algoritmo original
SIMPLE [30]. En este algoritmo, la ecuacion discretizada de continuidad es usada para derivar una
ecuacion discretizada de la presion, en vez de usar una ecuacion de correccion de la presion como
en el algoritmo SIMPLE. De esta forma, el campo de presion intermedio es obtenido directamente,
sin la necesidad de utilizar una operacion adicional correctiva. No obstante, las velocidades se
obtienen a través de una ecuacion de correccion [32].

La discretizacion de la ecuacion (271) se realiza en volumenes de control, pero a diferencia de la
integracion numérica de las ecuaciones de adveccion y difusion del oxigeno, los volumenes de
control se emplazan en torno a nodos situados en una grilla desplazada. La utilizacion de una grilla
de nodos desplazada se explica en la siguiente seccion.

Las ecuaciones discretizadas vinculan la velocidad y la presion de tres nodos contiguos. Entonces,
para expresar los valores de la velocidad/presion de un nodo a partir de la variable evaluada en su
nodo vecino, se utiliza el algoritmo de Thomas.

El procedimiento de resolucion de la ecuacion de conservacion de movimiento, realizada por el
algoritmo SIMPLER, se revisa en detalle en secciones posteriores.

5.2.3. Dificultades en la Discretizacion de la Ecuacion
En comparacion a la ecuacion (22), uno de los nuevos términos que deben ser integrados en el

volumen de control es el gradiente de presion — P La discretizacion de este término,
considerando el eje de referencia vertical que apunta hacia la corona (ver Figura 6), resulta en la
caida de presion P; — Py, el cual es la fuerza de presion neta ejercida sobre el volumen de control.
Para expresar P, — P, en términos de los nodos de la grilla, se asume una interpolacion lineal
simple, considerando que las interfaces n y S se sitian a igual distancia de cada nodo. Luego se
tiene:
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Pp+P; Py+Pp Pg—Py
boh=—"— "7 =3

Lo anterior significa que la ecuacién de conservacion de movimiento contendra la diferencia de
presion entre dos nodos “alternados” de la grilla, y no entre dos nodos adyacentes. La implicancia
de esto es que la presion en la ecuacion es evaluada desde una grilla mas gruesa de la que se defini
en un comienzo. Esto haria disminuir la precision de la solucion. Pero existe otra implicacion que
es aun mas seria. Si se supone un campo de presion como el expuesto en la Figura 17, donde se

(274)

tiene un campo de presion en “zig-zag” o “en serie alternado”, el valor de P, — P, es nulo, dado
que los valores alternados de las presiones son iguales para cualquier posicion definida. De esta
forma, para la ecuacion de conservacion de movimiento, un campo de presion “ondulatorio” sera
estimado como un campo de presioén uniforme [30].

P = 100 500 100 500 100 500

I N I I I )
N\ Ny Y Y N\ Ny

Figura 17. Campo de presion en serie alternado.

Se genera una dificultad similar cuando se intenta construir la forma discretizada de la ecuacion de
continuidad. Para el caso en que se tiene un sistema en estado estacionario y con densidad
constante, la ecuacion de continuidad se simplifica a:

dv
—9 _ (275)
0z
Si se integra sobre el volumen de control mostrado en la Figura 6, se tiene:
Vgn —Vgs =0 (276)
Nuevamente, si se asume una interpolacion lineal simple, la ecuaciéon (276) resulta:
v + v 1% + v
gN g,P g,P 95 _ —
2 - 2 —_ Ug,N - Ug's —_ 0 (277)

Como en el caso del campo de presion, si se asumen valores alternados de la velocidad en los nodos
(haciendo la analogia a como se visualiza en la Figura 17), las velocidades satisfacen la ecuacion
(277), sin embargo estos valores dificilmente pueden ser aceptados como una solucidén razonable
o con sentido fisico real.

Estas dificultades deben ser resueltas antes de formular un método numérico que resuelva la
ecuacion (271). Para evitar aceptar campos de presion o de velocidad del tipo mostrado en la Figura
17 como soluciones satisfactorias, sin incorporar algoritmos especiales adicionales, se plantea
utilizar un nuevo sistema de disposicion de los nodos: la grilla desplazada.

5.2.4. La Grilla Desplazada

Para construir las ecuaciones discretizadas de la ecuacion (271), se utiliza una grilla de nodos
desplazada. La grilla desplazada permite la presencia de gradientes de presion reales no nulos para
cualquier condiciéon establecida, incluso en el caso de imponer un campo de presidon en serie
alternado en los nodos. La grilla desplazada también asegura un comportamiento realista de las
ecuaciones discretizadas para presiones espacialmente oscilantes, es decir, no acepta campos de
presion o de velocidad alternados como soluciones factibles. Ademads, con este nuevo esquema, las
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velocidades evaluadas en las interfases de los volumenes de control (de la grilla original) pueden
ser determinadas sin requerir ninguna interpolacion.

En la siguiente figura se presenta un esquema comparativo entre el espacio de integracion de la
grilla desplazada y de la grilla original. Se aprecia el desplazamiento en “medio volumen de
control” de la grilla desplazada respecto a la grilla original. Los nodos de la grilla desplazada (no
visualizados en la Figura 18 por simplificacién) se localizan en las caras (interfases) de los
volumenes de control definidos por los nodos de la grilla tradicional.

Se debe destacar que los valores discretos de los parametros utilizados en el modelamiento de la
fluidodindmica del aire se definen espacialmente por los nodos situados en la grilla original, y no
respecto a los nodos de la grilla desplazada.

Corona de la Pila/Columna

Pila
Volumien de
Control Grilla—

Desplazada

b Volumen

Az —de Contro

R Grilla Origipal
Az

Columna—

A4

Piso de la Pila/Columna

Figura 18. Comparacion entre los volumenes de control definidos en la grilla desplazada y en la grilla
original, usados para discretizar el espacio modelado.

5.2.5. Discretizacion de la Ecuacidon en los Nodos Interiores

A continuacion se discretizan los términos de acumulacion, difusion, adveccion, fuerza de presion
y componente de fuerza de cuerpo de la ecuacion (271) para los nodos interiores.

El sentido de integracion de los términos en el espacio se establece segun el sentido de movimiento
preferencial del gas (se integra desde la cara norte hasta la cara sur de cada volumen de control).

Al contrario de como se plante6 la numeracion espacial de los nodos en la grilla en los modelos de
adveccion y difusion de oxigeno, la solucion discreta de la fluidodinamica de la fase gaseosa asigna
un orden inverso de los nodos. De esta manera (tomando de referencia los nodos de la grilla
original) el nodo en el borde inferior representa el primer nodo, y el nodo del borde superior es el
ultimo nodo de la grilla. Este cambio implica que el algoritmo de Thomas desarrolla la
determinacion de la presion y de la velocidad en cada punto discreto desde el nodo ubicado en la
corona hasta el nodo en el piso la pila.

81



El cambio de subindices de posicion de los nodos se realiza para adaptar la estructura de las
ecuaciones al algoritmo SIMPLER. Si bien este procedimiento demanda un mayor gasto
computacional (se deben reordenar las posiciones de los vectores de presion y de velocidad, para
que puedan ser utilizados por otros modulos de modelamiento -en los otros modulos el orden de
numeracion de los nodos siempre considera el primer nodo en la corona y el ultimo en el piso-), la
decision de modificar el arreglo espacial de los nodos obedece a un motivo practico, ya que la
estructura del codigo escrita en los antiguos modulos de modelamiento de BioSigma restringe la
flexibilidad en como se disefian las rutinas de calculo y en cémo se crean las matrices y vectores
que definen las variables relevantes.

La discretizacion del espacio modelado en volimenes de control de los nodos interiores,
pertenecientes a la grilla desplazada, se detalla en la siguiente figura. Para no generar confusion,

en la Figura 19 solo se muestran los nodos de la grilla original (designados por las letras N, P y
S); los nodos de la grilla desplazada no se indican, pero sus posiciones se denotan por las interfases
de los volumenes de control de la grilla original: norte-norte (nn), norte (n) y sur (S).

Como se puede apreciar en la figura, los términos de la ecuacion de conservacién de movimiento

se integran en el espacio entre los nodos N y P, los cuales pertenecen al arreglo original de nodos
(usados para discretizar la concentracion de oxigeno en la solucién y en el aire).

Figura 19. Volumenes de control definidos en los nodos interiores de la grilla desplazada.
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La metodologia de discretizacion es similar a la presentada en las secciones homonimas de los
capitulos del modelo de adveccion y difusion del oxigeno en la fase liquida y en la fase gaseosa,
por lo que se resumiran algunos procedimientos.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (271):

Nty N
f _I Mataz = _f [(Pg ovg) — (Pg ng)o] 0z
p Jr, Jt P ' |

= [(pg,ovg) - (pg.ng)O] Az
= pg,O,nvg,nAZ - pg,o,novg,nOAZ

Similar a lo mostrado en el ejemplo de la ecuacion (38), la densidad de referencia del aire en la

(278)

interfase (o nodo de la grilla desplazada) n se calcula al considerar el promedio de los nodos
vecinos:

pg,O,N + pg,O,P

Pgon = 5 (279)
Al integrar el término de difusion de la ecuacion (271):
f f %%\ 920t = j %)\ |a¢
2z\"9 78z | %* . ,ug 62 #95,
0 P (280)

av
Y Vg
P

El valor de vy, en los nodos N y P, también se define a partir del promedio de las velocidades

evaluadas en las interfases nn, n 'y S .Con lo anterior se acepta, en primera instancia, que es factible
aplicar una interpolacion lineal para la velocidad del flujo de aire. Teniendo en cuenta el cambio
de sentido del eje de referencia para la integracion numérica, la ecuacion (280) resulta entonces:

U dzdt
j j az( 7 aZ) 281)

VUgnn — Vgn 1 oAt VUgn — Vgs
Az 9P Az

Para agrupar términos, se utiliza el simbolo I" de manera similar a como se defini6 en la ecuacion

- ﬂg,NAt

(41), con la salvedad de que esta nueva expresion reemplaza los parametros &; y Dy, ; por la
viscosidad dinamica del aire, [1g. El término " representa la conductividad de la difusion de
movimiento [30]. Luego, la ecuacion (281) equivale a:

avgaa
ffaz Ho 5, zot (282)

= FNAtvg’nn + FpAtvg,S - (FN + Fp)Atvg'n
Donde:
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N .ug,N . _ /-lg,P
N — P —

Az Az
En la seccion 5.1.2. se demostrd que la interpolacion de las concentraciones de oxigeno en las
interfases puede generar soluciones de la ecuacion discretizada sin sentido fisico real. Para la
velocidad (que cuantifica la cantidad de movimiento) también ocurre el mismo problema. Para
discretizar correctamente el término de difusion, se adopta la funcion del esquema ley de potencia,

(283)

A(Pe) (ver ecuacion (73)), el cual pondera correctamente la importancia de los fenomenos de
adveccion y difusion en la variacion de la velocidad del flujo de aire en los nodos. Finalmente, la
discretizacion del término de difusion resulta en:

trNa dv, -
L f a7\ 737 ) 9%
0
- FNA(PeN)Atvg’nn + FPA(PeP)Atvg,S
— (TyA(Pey) + TpA(Pep) )Atvy

(284)

El numero de Péclet, definido como la razon entre las fuerzas de adveccion y difusion, para la
version del balance de cantidad de movimiento en el flujo de aire, se expresa como:

Pg,0NVgnAZ Pg,0,pVgpAZ
Pey = 2= 9 ; Pep =2~ 97 (285)
Mg,N .ug,P

A continuacion se discretiza el término de adveccion de la ecuacion (271):

EN3(pgovyvy) t
— Jtojp gazg 22 0z0t = — jto [(Pg,ovgvg)N — (pg,ovgvg)P] ot

= (pg,ngvg)PAt = (pg,ovg”g)NAt

De forma equivalente a la ecuacion (40), se define el término de fuerza advectiva de movimiento
F, donde se reemplaza el parametro &; por la densidad referencial del aire, Pg,o [30]. Entonces, la
ecuacion (286) se expresa como:

(286)

tNg v,
—j j Mazat = AtFpvgp — AtFyUg y (287)
to /P 0z ' '

Donde:

Fy = pgonVgn 5 Fp = PgopVyp (288)

Por las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente, definidas en las ecuaciones (49),
(197) y (198), las velocidades en los nodos N y P se pueden expresar en funcion de las velocidades
en las interfases nn, ny S. Luego, se tiene:
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_JtJNa(Pg,ngvg) 020t
to /P 0z
0

= Aty s|IFp, O + Atuy,||—Fy, Ol
— Aty (||Fp, Ol + [|=Fy, 0]

(289)

La discretizacion de los términos de fuerza de presion y componente de fuerza de cuerpo de la
ecuacion (271) resulta en la siguiente expresion:

t ~N ap
——+B B, ) dzot
thp( 6z+ mVg T C) A (290)
0
= (Pp — Py)At + (Byvyn + B.)AzAC

Luego, al reunir los 5 términos integrados de la ecuacion (271) (definidos en las ecuaciones (278),
(284), (289) y (290)), se obtiene la ecuacion de conservacion de movimiento del flujo de aire,
discretizada en volimenes de control para los nodos interiores de la grilla desplazada.

pg,O,nvg,nAZ - pg,O,novg,nOAZ
= IyA(Peyn)Atvy ny + TpA(Pep)Atyy
— (TyA(Pey) + TpA(Pep) Aty , + Atvygl|Fp, 0l (291)
+ Atup, |[=Fy, Ol — Aty (I|Fp, Ol + l|—Fy, 011
+ (Pp — Py)At + (Bpvy, + B.)AzAt

Al dividir la ecuacion (291) por At y realizar el procedimiento de simplificacion utilizando la
ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99),
donde la ecuacién de continuidad, en la forma de la ecuacion (25), se integra en el mismo volumen

de control definido por los nodos N y P), se obtiene:

0 0 0
pg,O,n vg,nAZ pg,O,n vg,n Az

At At
= TyA(Pen)vynn + TpA(Pep)v, s

- (FNA(PeN) + FPA(PeP))Vg,n + vy 5llFp, O
+ Unall—Fn, Oll — vy (IlFp, Ol + [l —Fy, O
+ (Pp — Py) + (Bpvgn + B.)Az

(292)

Ordenando términos en la ecuacion anterior:
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pg,O,nOAZ
A + I'vA(Pey) + ||—Fy, 0|l + TpA(Pep) + |[Fp, O]|

- BmAz> Vgn
= (IyA(Pey) + l|=Fn, 01D vy nn
+ (IpA(Pep) + ||Fp,0|Dvy s + (Pp — Py) + B.Az
pg,O,novg,nOAZ
At

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (293) se reduce a:

(293)

+

OAZ
(pg'L +Qy+Qp — BmAz) Vg

At
= .QNUg,nn + QPUQ,S + (Pp - PN) + BCAZ (294)
+ pg,O,novg,nOAZ
At
Donde:
Qy = IyA(Pey) + ||—Fy, 0| (295)
Qp =TpA(Pep) + ||Fp, O (296)

En las ecuaciones (295) y (296), el cambio de simbolo del coeficiente del esquema ley de potencia
se realiza para denotar la construccion de éste en el volumen de control de la grilla desplazada,

donde los parametros I', F y Pe no se evaluan en las interfases, sino que en los nodos de la grilla
original.

Definiendo los nuevos términos:

OAZ
a, = p~‘"°'A+ +Qy + Qp — BpAz (297)
Op, OAz
b, = B,Az + £90T NG (298)

La ecuacién (294) resulta en la siguiente expresion:
anvg,n = -QNvg,nn + -QPvg,s + bn + (PP - PN) (299)

5.2.6. Discretizacion de la Ecuacion en el Borde Inferior

Se aplica la siguiente condicion de borde en el piso de la pila/botadero/columna:
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dv
g
_ug 07 + pg,OUgUg = pg,Entvg,Entvg,Ent (300)

El término a la derecha de la igualdad representa al flujo de aire inyectado (o flujo de entrada del
aire por conveccion natural) en la pila/botadero/columna. Tanto el término Pg ppe COMO Vg ppt

son valores conocidos para cualquier tiempo t modelado. Los términos situados a la izquierda de
la igualdad estan evaluados en el primer nodo de la grilla, situado en el piso.

La derivacion de la condicion de borde se obtiene al considerar que, en el primer nodo (recordando
que se establecio invertir el orden los nodos en el desarrollo de este modelo), los flujos difusivo y
advectivo de transporte de movimiento son iguales al flujo inyectado en la base del lecho (para
conveccion natural se supone un flujo de inyeccion de aire muy pequefio o nulo). Lo anterior es
equivalente a suponer que la generacion de movimiento del aire, en el piso de la pila, se debe
exclusivamente al flujo inyectado que entra en el sistema.

El volumen de control situado en el borde inferior de la grilla desplazada se muestra en la siguiente
figura. Este volumen de control queda definido por el primer y segundo nodo de la grilla original.
Una vez que la ecuacion (271) ha sido integrada en el espacio discreto, se acopla la condicion de
borde definida en la ecuacion (300).

T\ D

AZASAA] |

Y

Vg,ent | Inyeccion
Pgent | de Aire

Figura 20. Volumen de control definido en el borde inferior de la grilla desplazada.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (271):
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I ta(p oV ) I .
.]B LO#WGZ = L [(Pg,ovg) — (Pg0vy) ]az

= [(pg,ovg) - (Pg,ovg)o] Az
= pg,O,bvg,bAZ - pg,O,bovg,boAz

(301)

En la ecuacion anterior, O g o p se define por una expresion similar a la ecuacion (279).

A continuacién se integra el término de difusion de la ecuacion (271), utilizando el mismo
procedimiento detallado en la discretizacion de los nodos interiores:

jtla avgaat
t,Jp 07 Hog, ) 979 =

(302)
vy
= FIA(PeI)AtUg,i — FIA(PeI)Atvg,b - (nug aZ> At
B
Donde:
.ugl
r, =94 303
1= (303)
v, Az
Pe, = Pg,0,1Vg,1 (304)
.ug,I

La discretizacion del término de adveccion de la ecuacion (271) sobre el volumen de control,
incorporando las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente para el eje de
referencia invertido, resulta en:

_jtfla(Pg.ngvg) 020t
+Jp 0z
0

= (pgoVg¥y) zAt — AtvgplIF;, Ol + Atvg,l|=F, O

(305)

Donde:

Fi = pgo1Vg,1 (306)

La discretizacion de los términos de fuerza de presion y componente de fuerza de cuerpo de la
ecuacion (271) resulta en la siguiente expresion:

B B, ) dzot
f J + mVg + ) Z (307)
= (Pg — P)At + (B, + B.)AzAt

Luego, al reunir los 5 términos integrados de la ecuacion (271) (definidos en las ecuaciones (301),
(302), (305) y (307)), se obtiene la ecuacion de conservacion de movimiento del flujo de aire,
discretizada en el volumen de control del borde inferior de la grilla desplazada.
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Pg,0bVgpBZ = pgop°Vg s’ Az
ov
= FIA(PeI)Atvg,i — FIA(PeI)Atvg’b —_ (‘ng —g> At
0z J (308)
+ (Pg.0VgVy) ;A — Aty lIFy, Ol + Atvg i|I=F, O
+ (Pg — PDAt + (Bpvyp + B, )AzAt

Al dividir la ecuacion (308) por At y agrupar los términos de adveccion y difusion evaluados en
el nodo B, se obtiene:

0 0
pg,O,b 17g,bAZ pg,O,b vg,b Az

At At
= A(Pe)v,; — T1A(Pe)vy
v, (309)
t[~Hg oz + DPgoVgVg| — vg,b”Fh ol + vg,i”_F]: ol

B
+ (Pg — P) + (Bnvyp + B.)Az

Se introduce la condicion de borde en el nodo B, al notar que los términos dentro del paréntesis
cuadrado corresponden a la expresion de la izquierda de la ecuacion (300). También se realiza el
procedimiento de simplificacion utilizando la ecuacién de continuidad (ver las operaciones
aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99), donde la ecuacion de continuidad, en la forma

de la ecuacion (25), se integra en el mismo volumen de control definido por los nodos [ y B).

pg,O,bovg,bAZ _ pg,O,bng,bOAZ
At At
= A(Pe)vy; —T1A(Pe)vyp + PgEntVg EntVgEnt  (310)
— Vg pllFp, Ol + vy, ||—F, 0|l + (P — P))

+ (Bnvg,p + B.)Az

Al ordenar términos en la ecuacion anterior y utilizar la propiedad del operador ||*||, descrita en la
ecuacion (46), se tiene:

ngbOAZ
—_— + FIA(PEI) + ”_FI'O” + FI - BmAZ vg'b

At
= (T;A(Pep) + [|=F;, 0lDv,; + (Pg — Pp) (11)
pg,O,bovg,bOAZ
At

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (311) se reduce a:

+ pg,Entvg,Entvg,Ent + BCAZ +
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(pg,o,bOAZ

At + QI + FI - BmAZ> vg,b

= 'leg,i + (P —P) + Pg.EntVg EntVgEnt T B.Az (312)

+ pg,O,bovg,bOAZ
At
Donde:
Q; =T, A(Pep) + ||—F, O (313)
Definiendo los nuevos términos:
0
Pgop Az
agn, =22 "~ L 0, +F, —B,Az (314)
At
0 0
pg,O,b vg,b Az
b, = Pg.EntVgEntVgEnt T B.Az + At (15)
La ecuacion (312) resulta en la siguiente expresion:
AinVgp = leg,i + bin + (Pg — PI) (316)

5.2.7. Discretizacion de la Ecuacion en el Borde Superior

En la corona, la parte superior por donde surge el flujo de aire que atraviesa a la pila, se aplica la
siguiente condicion de borde.

vy,
_9 _ 317

g, 0 (317)

La condicion de borde de la ecuacion (317) representa la ausencia de gradientes de velocidad del
flujo de aire, en el eje vertical, cuando éste sale por la superficie de la pila hacia el exterior. Lo
anterior implica que la velocidad del aire en la corona y en el exterior se mantiene constante, es
decir, los factores fisicos/quimicos/biologicos del sistema modelado solo afectan la velocidad del
flujo de aire al interior de la pila/botadero/columna.

También se impone, como condicion de borde, que la presion en la corona (o la presion evaluada
en el ultimo nodo de la grilla original) es conocida. Su valor se define por la presion atmosférica

(Patm), que es un dato de entrada.

El volumen de control situado en el borde superior de la grilla desplazada se muestra en la siguiente
figura. Este volumen de control queda definido por el ultimo y penultimo nodo de la grilla original,
dado que si se considera la seccidon que llega hasta la interfase ubicada sobre la corona, el espacio
de integracion se sale del espacio definido para la modelacion (el sistema solo abarca el lecho de
mineral). Una vez que la ecuacioén (271) ha sido integrada en el espacio discreto, se acopla la
condicién de borde definida en la ecuacion (317).
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Figura 21. Volumen de control definido en el borde superior de la grilla desplazada.

Se presenta la discretizacion del término de acumulacion de la ecuacion (271):

B ta(p oV ) B .
.[, LO%&@Z Z_II [(Pg,ovg) - (.Dg,ovg) ]az

= [(pg,ovg) - (pg,ng)O] Az
= pg,O,ivg,iAZ - pg,O,iovg,iOAZ

(318)

En la ecuacion anterior, pg o ; se define por una expresion similar a la ecuacion (279).

A continuaciéon se integra el término de difusion de la ecuacion (271), utilizando el mismo
procedimiento detallado en la discretizacion de los nodos interiores:

fj az(”g az>6jat_

5 (319)
= (‘ug a—Zg> At — FIA(PQI)Atvg’i + FIA(PeI)Atvg,i—l
B
Donde:
.ugl
I, = 2= 320
1= (320)
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_ pg,O,I vg,I Az

Pe;
Hg.1

(321)

En la ecuacion anterior, la velocidad Vg ;1 denota a la velocidad evaluada en la interface situada

entre el pentltimo y antepenultimo nodo de la grilla original, I e I — 1, respectivamente.

Se introduce la condicion de borde en el nodo B, sefialada en la ecuacion (317). Luego la ecuacion
(319) se reduce a:

trB g dv,
f j 5 \ha 5, 0zdt = —[;A(Pe))Atv,; + [[A(Pe)Atv, ;1 (322)
toJ1 0% Z

La discretizacion del término de adveccion de la ecuacion (271) sobre el volumen de control,
incorporando las propiedades del esquema de diferencias en contracorriente para el eje de
referencia invertido, resulta en:

_ftha(Pg.ngvg) Py
e 0z
0

(323)
= At -1 1IF;, Ol = Atvg l|—F,, Ol = Atvgl1Fy, O]
+ Atvg p || —F, 0|
Donde:
Fp =pgosVgs 5 Fr=PgoiVgr (324)

La discretizacion de los términos de fuerza de presion y componente de fuerza de cuerpo de la
ecuacion (271) resulta en la siguiente expresion:

t rB ap
——+B B, ) dzot
jtfl ( ZAR C> ’ (325)
0
= (P; — Pp)At + (Bpvy,; + B.)AzAt

Luego, al reunir los 5 términos integrados de la ecuacion (271) (definidos en las ecuaciones (318),
(322), (323) y (325)), se obtiene la ecuacion de conservacion de movimiento del flujo de aire,
discretizada en el volumen de control del borde superior de la grilla desplazada.

pg,O,ivg,iAZ - pg,O,ing,iOAZ
== _FIA(PeI)Atvg'i + FIA(PeI)Atvg'i_l
+ Atvg ;1 ||F;, Ol — Atvy i |[—Fy, Of] — Atvg ;|| Fg, Ol (326)
+ Atvg || —Fp, 0|l + (P, — Pg)At
+ (Bmvg,i + Bc)AzAt

Al dividir la ecuacion (326) por At y realizar el procedimiento de simplificacion utilizando la
ecuacion de continuidad (ver las operaciones aritméticas descritas en las ecuaciones (96) a (99),
donde la ecuacién de continuidad, en la forma de la ecuacion (25), se integra en el mismo volumen

de control definido por los nodos B y I), se obtiene:
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0 0 0
pg,O,i vg,iAZ pg,O,i vg,i Az

At At
= _FIA(PeI)Ug,i + FIA(PeI)vg,i—l + Vg,i—1||F1; ol (327)

— vgill—=F;, Ol — vy llFp, Oll + vy pll—Fp, Ol
+ (P, — Pg) + (Bmvg,i + BC)AZ

Se establece la siguiente aproximacion, deducida a partir de la condicién de borde (ecuacion (317)).
VUgp = Vgp = Vg (328)

Se ordenan los términos de la ecuacion (327). Ademas, se introduce la aproximacion de la ecuacion

(328) y se utiliza la propiedad del operador ||*||, incorporando también el balance de masa del flujo
(ver ecuaciones (46) y (48)). Luego, se tiene:

0
Pg,o,i Az
(% + T A(Pey) + IIF, Ol = BmAz) Vg,

= ([;A(Pep) + ||F}, 0lDvg,i—1 + (P, — Pg) + B.Az (329)
+ pg,O,iovg,iOAZ
At

Comparando con los coeficientes obtenidos del esquema ley de potencia (ver ecuaciones (71) y
(72)), la ecuacion (329) se reduce a:

0
pg,O,i Az
(T +Q,— BmAz) Vg
0 0 (330)
pg,O,i vg,i Az
= leg,i—l + (PI - PB) + BCAZ + At
Donde:
Q; =T, A(Pep) + || F, O (331)
Definiendo los nuevos términos:
0
pg,O,i Az
ai = 25—+ 0y — Bz (332)
0 0
pg,O,i vg,i Az
bfi = BCAZ + At (333)
La ecuacion (330) resulta en la siguiente expresion:
afivg,i = leg,i—l + bfl + (PI — PB) (334)

93



5.2.8. Discretizacion de la Ecuacidon de Presion

A continuacidn se describe el procedimiento de obtencion de la ecuacion que determina el campo
de presion imperante en el sistema.

Se manipula la ecuacion discretizada de conservacion de movimiento para los nodos interiores de
la grilla desplazada, definida en la ecuacion (299).

B QONVgnn + Qpvys + by

1

an n
Se define la variable de “seudo” velocidad para los nodos interiores, realizando una simplificacion
de términos en la ecuacion (335).
R ONVgnn + Qpvys + by
vg,n =

(336)
an

Como se puede ver en la ecuacion anterior, la seudo velocidad ﬁg,n se compone unicamente por

las velocidades vecinas Vg np y Vg s, sin requerir la determinacion de valores para la presion.

Con la definicion de la seudo velocidad, la ecuacion (335) puede escribirse como:

A

1
Vgn = Ogn +— (Pp — Py) (337)
an

De manera similar, para las ecuaciones discretizadas en los bordes de la grilla desplazada
(ecuaciones (316) y (334)), se tienen las siguientes expresiones:

1
Vgp = Vgp + a_m (Ps — Pp) (338)

R 1
Vgi = Vgi+—— (P — Pp) (339)

fi

Donde:
'Q'Ivgi + bin

v = 340
g.b i (340)

. yvgq + Dy
Ug’i =

(341)

lel'
Las ecuaciones (337), (338) y (339) también se denominan ecuaciones de correccion de la
velocidad: permiten corregir el campo de velocidad del flujo de gas, estimado a partir de un campo

de presion supuesto, utilizando un campo de presion con valores actualizados (que posee valores
de presion mas cercanos a la solucion del problema).
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Integrando la ecuacion de continuidad (ecuacion (25)) en un volumen de control definido para los
nodos interiores de la grilla original (ver Figura 12), se tiene:

ff (pgo)ata +ff (pgog)a at =0 (342)
to to Js

n t

J [pg,O - pg.oo]az + f [(Pg,ovg)n - (pg’ovg)s] ot =0 (343)
s to
Pgopr — Pgopr’)Az

( g9,0,P AthP ) + Pg,onVgn — Pgo,sVgs = 0 (344)

Para obtener la ecuacion (344) se utilizo la convencion de integracion y supuestos de interpolacion
de las variables comentado en secciones anteriores. Se debe remarcar que la integracion en el
espacio discreto de la ecuacion de continuidad se realizd en la grilla original, sin desplazar el
volumen de control.

Considerando la ecuacion (337), se sustituyen los términos de velocidad en la expresion de la
ecuacion (344). La construccion de Vg s se logra al integrar los términos en el volumen de control

definido por la interfase S, siguiendo la misma logica empleada para Vg .

0
(Pg0p = Pg0p°)Az R 1
& Atg + Pgon (vg,n +— (PP - PN)>
an

1
— Pg,o,s (vg,s +— (PS - PP)) =0
as

Reordenando la ecuacion anterior:
Pgon = Pgos
(P, Pons)
an aS

Pg,on Pg,0,s (Pg.o,PO - Pg,o,P)AZ (346)
= PN + PS +
an At

(345)

S
- pg,O,nvg,n + pg,O,svg,s

Al agrupar términos, la ecuacion (346) se modifica en la siguiente ecuacion:
apPp = ayPy + asPs + B (347)
Donde:
ap = ay + ag (348)
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__Pgon

=T (349)

n

_ pg,O,s

=g (350)

S

0
(pg,O,P - pg,o,P)AZ ~ A

b= At ~ PgonVYgn T Pgo,sVqs (351)

De forma analoga, al integrar la ecuacion de continuidad en el semi-volumen de control del borde
inferior de la grilla original (entre la interfase b y el nodo B), se obtiene:

0
(Pg08 — Pg0,5°)0,50z
- Agt + Pg0bVgb — Pgo08Vgs =0 (352)

Se reemplaza el valor de Vg p por el dato conocido de velocidad de entrada, Vg gp¢, descrito en la

condiciéon de borde. También se utiliza a ecuacion (338) para reemplazar la velocidad Vg 5. La
ecuacion (352) se convierte en:

abPB = abP, + BiTL (353)
Donde:
Pg,0,b
a, = (354)
Ain
0
(pg,o,B - pg,O,B)O'SAZ o
Bin = At — Pg,0bVgp T Pg,0BVgEnt (355)

Se realiza un desarrollo similar para el borde de la corona. Integrando la ecuacion de continuidad
en el semi-volumen de control del borde superior de la grilla original:

B t
f [Pg,o - Pg,oo]az + f [(Pg,ovg)B — (pg,ovg)i] ot =20 (356)
i to
Se utiliza la aproximacién sefialada en la ecuacion (328):

(Pg,o,B - Pg,o,BO)O»5AZ
At

Luego, al utilizar la ecuacion (339), se obtiene:

+ (Pg,o,B - pg,O,i)vg,i =0 (357)

aBPI == aBPB + Bfl (358)
Donde:
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Pg,0,B ~ Pg,,
ag = (359)
afl-

0 _
— g’ 4 Yy
(P 0,B ngB)OrSAZ
B At

Las ecuaciones (347), (353) y (358) son las ecuaciones discretizadas de la presion para los nodos
interiores, el borde inferior y el borde superior, respectivamente. Por medio de estas ecuaciones se
calcula el campo de presiones en los nodos de la grilla original, usando valores conocidos de seudo
velocidades.

By - (pg,O,B — Pg,o,i)ﬁg,i (360)

5.2.9. Coeficientes del Algoritmo de Thomas para las Ecuaciones de Velocidad

En esta seccion se explica la metodologia de céalculo de los coeficientes del algoritmo de Thomas
para las ecuaciones discretizadas de conservacion de movimiento. Estas ecuaciones son utilizadas
para obtener un campo de velocidad estimado, definido a partir de valores de presion conocidos (el
campo de presion usado también es estimado, y se determina inicialmente por un campo de seudo
velocidad conocido).

Como se menciono anteriormente, en este modelo los nodos siguen un orden de numeracion
inverso al usado por los modelos de adveccion y difusion de oxigeno. De este modo, el nodo en el
borde inferior se le asigna la primera posicion y de forma ascendente se van contando los nodos
hasta llegar al borde superior, en donde se asigna el Gltimo indice.

Se reemplazan los subindices de la velocidad y de la presion en la ecuacion (299) por valores
numéricos consecutivos. En la Figura 19 se aprecia la conversion de la notacion para cada una de

estas variables: para un nodo interior K cualquiera, se tiene el nodo k + 1, situado al norte y el
nodo k — 1, ubicado al sur.

AnVgr = QnVg 41+ QpVgr—q1 + by + (P — Priq) (361)

Se define la relacion para las velocidades de dos nodos contiguos, propuesta por el algoritmo de
Thomas:

Vgk = RxVg i1 + Sk (362)

Tomando en cuenta la relacién de la ecuacion (362), se repiten los procedimientos para obtener
expresiones similares a las ecuaciones (160), (161), (162) y (163). Posteriormente, se tiene:

Qy

R, = (363)
T a, — QpRy_4

_ QpSi_1 + by + (P — Pryr)
an — QpRy—4

k (364)

Se reemplazan los subindices de la velocidad y de la presion en la ecuacion (316) por valores
numéricos consecutivos. En la Figura 20 se aprecia la conversion de la notacion, en donde el nodo

del borde inferior y el primer nodo interior se les asigna el valor 1 y 2, respectivamente.
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AinVg1 = -leg,z + b + (P, — P,) (365)

Al comparar la ecuacion (365) con la relacion planteada en la ecuacion (362), se obtienen los
valores de los primeros coeficientes del algoritmo de Thomas, Ry y ;.

Q
R, =—L (366)
Ain
b; P, —P
5, = in + (P — Py) G367)

Ain
Una vez que se encuentran los coeficientes del primer nodo, se pueden obtener los coeficientes de

los demas nodos en la grilla, Ry, y Sy, utilizando las relaciones recursivas presentadas en las
ecuaciones (363) y (364).

Se reemplazan los subindices de la velocidad y de la presion en la ecuacion (334) por valores
numéricos. En la Figura 21 se aprecia la conversion de la notacion, en donde el ultimo, pentltimo

y antepenultimo nodo se le asigna el valor N, N — 1y N — 2, respectivamente, con N siendo un
nimero natural cualquiera que representa la cantidad de nodos dispuestos en la grilla.

ariVgn-1 = QVgn—2 + by + (Py_1 — Py) (368)

Rehaciendo las mismas operaciones de calculo usadas para obtener expresiones similares a las
ecuaciones (170) y (172), se obtiene el valor de la velocidad del flujo de aire en el pentltimo nodo.

QSy—z + bgi + (Py_1 — Py)
as —QRy_;

VgN-1 = (369)

La tltima velocidad, Vg y, se calcula utilizando la aproximacion sefialada en la ecuacion (328).

Con la ecuacién (369) se inicia el calculo de las velocidades en las interfases de los volumenes de
control de la grilla original, empleando la relacion inicial de la ecuacion (362). De este modo, se
determinan progresivamente las velocidades en las interfases vecinas inferiores (localizadas al sur)
hasta llegar a la primera interfase, situada entre el nodo del piso de la pila y el primer nodo interior.

Las ecuaciones (362), (363), (364), (366), (367) y (369) también permiten determinar las seudo
velocidades, donde se debe asignar un valor nulo al gradiente de presion que aparece en las
expresiones referidas.

5.2.10. Coeficientes del Algoritmo de Thomas para las Ecuaciones de Presion

A continuacion se detalla el procedimiento de calculo de los coeficientes del algoritmo de Thomas
para las ecuaciones discretizadas de presion y la determinacion de los valores de presion en los
nodos de la grilla.

Se reemplazan los subindices de la presion en la ecuacion (347) por valores numéricos
consecutivos, como se indica en la Figura 19.

aPPk = aNPk+1 + aspk_l + B (370)
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Se define la relacion para las presiones de dos nodos contiguos, propuesta por el algoritmo de
Thomas:

Pk = RkPk+1 + Sk (371)

Tomando en cuenta la relacion de la ecuacion (371), se repiten los procedimientos para obtener
expresiones similares a las ecuaciones (160), (161), (162) y (163). Posteriormente, se tiene:

a
R, = N (372)
ap — asRy_4
acS,_,+B
S, = ——k1 (373)

ap — asRy_q

Se reemplazan los subindices de la presion en la ecuacion (353) por valores numéricos
consecutivos, como se indica en la Figura 20.

abP]_ = abPZ + Bin (374)

Al comparar la ecuacion (374) con la relacion planteada en la ecuacion (371), se obtienen los
valores de los primeros coeficientes del algoritmo de Thomas, Ry y S;.

Ri=1 (375)
B.

S, =—= (376)
ap

Una vez que se encuentran los coeficientes del primer nodo, se pueden obtener los coeficientes de

los demas nodos en la grilla, Ry, y Sy, utilizando las relaciones recursivas presentadas en las
ecuaciones (372) y (373).

Recordando la condicion de borde adicional, se tiene la siguiente igualdad:
Py = Pgtm (377)

Donde Pg¢yy, es la presion atmosférica sobre la corona de la pila. Con la ecuacion (377) se inicia
el calculo de las presiones en los nodos, empleando la relacion inicial de la ecuacion (371).

5.2.11. Algoritmo SIMPLER
A continuacion se presenta la secuencia de operaciones del algoritmo SIMPLER [30].

1. Se inicia con un campo de presion y velocidad supuesto. Se pueden utilizar los valores de
la presion y la velocidad estimados en el tiempo anterior como valores supuestos.

2. Se calculan los coeficientes de la ecuacidn de conservacion de movimiento, y en
consecuencia, también se calculan las seudo velocidades a través de las ecuaciones (336),
(340) y (341).

3. Con los valores calculados de ﬁg, se determinan los coeficientes de la ecuacion de presion,

y se resuelve esta ecuacion para obtener un campo de presion P.
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4.

5.2

Este campo de presion se renombra a P* (campo de presion estimado). Se resuelve la
ecuaciéon de conservacion de movimiento, incorporando la presion P*, y se obtiene un
campo de velocidad estimado vg*.

Se determina el coeficiente B (ecuaciones (351), (355) y (360)) con la velocidad vg* (en
las ecuaciones se realiza el cambio de ﬁg por vg*), y se resuelve nuevamente la ecuacion
de presion. Se obtiene un campo de presién intermedio, denominado P’. Este campo de
presion representa la cantidad de presion requerida para que P* pueda satisfacer las
ecuaciones de conservacion de movimiento y de continuidad. Para calcular P’ se modifica

la condicion de borde en la corona, donde se impone PN’ = 0 (no se recalcula el valor de
la presion en el tltimo nodo, ya que es un dato de entrada).

Utilizando las velocidades vg* y el campo de presion intermedio P’, se corrige el campo
de velocidad mediante el uso de las ecuaciones (337), (338) y (339) (se reemplaza ﬁg por
vg* y P por P'). Se obtiene el campo de velocidad actualizado Vg. La presion no se

modifica, por lo que el campo de presion actualizado es P = P*.

Se retorna al paso 2 y se repite el procedimiento hasta que se logre la convergencia. Se
cumple el criterio de convergencia cuando la diferencia de calculo entre una iteracion con
otra sea menor que un valor de tolerancia dado, es decir:

max(|vy,° — vyi|) < Tol (378)

Donde vg'ko Y Vg k representan la velocidad, en un nodo k cualquiera, calculada en la
iteracion anterior y la iteracion actual, respectivamente. En la desigualdad anterior, la
funcion max (|+|) es el méximo, en valor absoluto de una serie de elementos.

.12. Modificacién del Modelo para Conveccion Natural

Cuando el valor de la velocidad estimada, Vg, * cumple la condicion sefialada en la ecuacion (379),

se proc

ede a realizar una modificacion en la determinacion del campo de velocidad del flujo de

aire al interior de una pila de biolixiviacion.

Con:

Donde:

Vgk < Vge ,Vk€E{L .. N} (379)

0<vye<<107* [m/s] (380)

Vg, Velocidad minima de transicion del flujo de aire (velocidad que establece una alteracion del

modelo original para calcular de forma idonea el campo de velocidad y de presion en condiciones
de conveccion natural), [m/s].

En el modelo desarrollado se impone una velocidad minima de transicién con un valor de 1071

[m/s].
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En la iteracion de calculo, si la velocidad vg* cumple la condicion senalada en la ecuacion (379)

en alguno de los nodos de la grilla, entonces se considera que el movimiento del flujo de aire esta
controlado por la conveccidén natural (o conveccion libre) en la posicion de ese nodo. En este
escenario se asume que el fluido se mueve muy lentamente en el interior del lecho, y que, en
primera instancia, la fuerza motriz del fluido es el gradiente de temperatura presente en los nodos.

La variacion de temperatura entre dos secciones de volumen del fluido (delimitados por el volumen
de control establecido en torno a cada nodo) genera una ganancia de velocidad causada por la
fuerza de flotabilidad [31]. La fuerza de flotabilidad, que actuia en sentido contrario a la fuerza de
gravedad, levanta las secciones superiores de aire (en el caso general de las pilas de biolixiviacion,
las secciones superiores de la pila estdn, en promedio, a una temperatura menor en comparacion a
las secciones inferiores), generando un vector de velocidad positivo, debido a la presion de empuje
que ejercen las secciones inferiores de aire. La presion de empuje se produce cuando una seccion
de aire mas liviana (caliente) se sitia inmediatamente debajo de una seccion de aire mas pesada
(fria).

Por lo mencionado anteriormente, la variacion de la densidad del flujo de aire, en funcion de la
temperatura, toma un rol protagénico en las ecuaciones de movimiento, lo que justifica modificar
la ecuacion (271) para tener en cuenta los efectos de la fuerza de flotacion (despreciados, en un
primer momento, por el gradiente de presion impuesto en el sistema por la conveccion forzada).

Como se menciond previamente, se supone que el fluido se mueve muy lentamente, y que ademas,

la temperatura de éste varia alrededor de un valor medio del sistema, Tj. Si todas las partes del
fluido estuviesen a esta temperatura media (simplificacion del problema) el gradiente de presion
del sistema es definido a partir de la ecuacidon de conservacion de movimiento, imponiendo que la
velocidad del fluido en cada punto es cero. Lo anterior es equivalente a considerar la aproximacion
de que el gradiente de presion, para un volumen de gas “estancado” en el interior de la pila, es el
peso del flujo de aire a una temperatura promedio del sistema [31]:

or
5, = Pa0d (381)

En la ecuacion anterior el término % denota la media aritmética de las densidades referenciales,
calculadas a partir de una temperatura referencial promedio, evaluadas en cada nodo al interior de
la pila. Esta nueva densidad sera denominada como densidad media referencial, y se define a partir
de la siguiente ecuacion.

M
1 P; . M;
_ jkMjk
p =SS Bl s
99" NLysLs RT,
k=1j=1
Con:
1 < T
T =_ZT 4 _amb 383
T N+1 kTN +1 (383)
k=1
Donde:
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Pg,0: Densidad media referencial del sistema, en condiciones de temperatura constante (evaluada
a una temperatura media referencial), [kg/m’].

Pj,k3 Presion parcial del componente j, evaluada en el nodo k, [Pa = N/m?].
M j k- Peso molecular del componente J, evaluado en el nodo k, [kg/mol].
R: Constante de los gases ideales, 8,314 [(Pa- m®)/(K-mol)].

'170: Temperatura media referencial del sistema (temperatura para la cual se define el valor pg o),
[K].

N: Numero total de nodos en la direccion Z (eje vertical de la pila), adimensional.

M : Numero total de componentes (considerados por el modelo) que conforman el flujo de aire,
adimensional.

T}, : Temperatura del sistema evaluada en el nodo k, [K].

Tamp: Temperatura ambiente (sobre la corona de la pila), [K].

La aproximacion de Boussinesq, usada para calcular la densidad en el término de la fuerza
gravitacional, presente en el componente de fuerza del cuerpo (ver ecuacion (270)), también se
utiliza para modelar el flujo en condiciones de conveccidon natural. Ahora la aproximacion

considera a g o como la densidad de referencia.

Al insertar la ecuacion (381) en la ecuacion (270), se tiene:

9(pg,ovg) _ 0 ( dyg\ 0(pg,0vgYy) L
ot 9z\"9 0z oz Paod =g
) (384)
+Pgo|1-=T=To) |g
0
9(pg,0vg) _ i( avg) _ 3(pg,0vgYy) L
= g 9
Jt 62_ 0z 0z K (385)
—=22(T - Ty)g
0

La ecuacién (385) es la ecuacion modificada de conservacion de movimiento, que es usada para
determinar la velocidad de un flujo de aire inducido por conveccioén natural, considerando una

temperatura media referencial, T}, en el flujo. Esta es una ecuacion aproximada, con aplicaciones
para fluidos con bajas velocidades y pequeiias diferencias de temperatura.

Debido a que una gran variacioén de temperatura es critica en la funcionalidad de la ecuacion (385),
la temperatura de referencia en la ecuacion (382) es calculada a partir de la media aritmética de las
temperaturas presentes en todos los nodos y de la temperatura en el ambiente; no se usa de
referencia la temperatura del ultimo nodo (temperatura de la corona) como en el caso original de
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la ecuacion de conservacion de movimiento, donde se asume que la conveccion forzada domina el
movimiento del aire.

El ultimo término a la derecha de la ecuacion (385) representa la fuerza de flotacion, responsable
de generar un incremento de la velocidad del fluido, mientras éste asciende por la pila, cuando
existe una temperatura relativa mayor en los estratos inferiores del lecho en comparacion a la
corona.

La velocidad estimada vg* es calculada a partir de la integracion de la ecuacion (385) en los
volumenes de control definidos por la grilla desplazada.

Para los nodos centrales, vg* se determina con el siguiente set de ecuaciones (las ecuaciones se
obtuvieron con el procedimiento detallado en las secciones anteriores):

AnVgn” = QnVgnn” + Qpvys~ + by (386)
Con:
Qn = IyA(Pey) + ||-Fy, 0| (387)
Qp =TpA(Pep) + ||Fp, O (388)
OAz
a, =290 22 Lo 40, — B Az (389)
At
— 0 0
_ Vgn Az
b, = — L2901 _7ygnz + P2on Ton (390)
T, At
En la condicion de borde inferior, la velocidad v * se determina con el siguiente set de ecuaciones:
ainvg,b* = 'leg,i* + bin (391)
Con:
Q; = T;A(Pe;) + ||-F, 0| (392)
OAz
Q= % +Q, + F, — BAz (393)
Pg,0 pg,O,bovg,boAz

bin = PgEntVgEntVgEnt — TT (Tp — ’ITO)QAZ + At (394)
0

En la condicion de borde superior, la velocidad v * se determina con el siguiente set de ecuaciones:
afl-vg,i* = 'leg,i—l* + bfi (395)
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Con:

Q; =T,A(Pep) + ||F;, O (396)
OAZ
0 = pg"’A'—lt +Q, — BpAz (397)
_ @ pg,O,iovg,iOAZ

(398)

(T; — To)ghz +

be: =
It T At

Para las velocidades ﬁg y Vg (velocidad actualizada), independiente de si se cumple la condicion
de la ecuacion (379), siempre se calculan por medio de la ecuacidn original de conservacion de
movimiento (ecuacion (271)). Como la seudo velocidad es utilizada para calcular el primer valor
estimado de la presion en el sistema, la presion también puede estimarse con el procedimiento
original de célculo. El calculo de P’, que representa el delta de presion del valor estimado de
presion (P*) requerido para satisfacer las ecuaciones de movimiento, utiliza el valor modificado
de la velocidad vg* (la ecuacion (385) también altera el valor de la presion). Dado que las
velocidades obtenidas por la ecuacion (385) tienen valores muy pequefios, los valores de vg*, que

fueron recalculados, no distorsionan el campo de presion P’. Esto permite estimar el campo de
presion, cuando la dindmica del flujo se rige bajo conveccion natural, mediante la ecuacion (271)
y la ecuacion (25), sin afectar el resultado final del campo de velocidad en conveccion natural.

El primer valor supuesto de presion (“first guess™) utilizado en el algoritmo, tiene una gran
relevancia en el modelo de fluidodindmica para conveccion natural (impacta en el resultado final
de los campos de presion y de velocidad). Para obtener una aproximacion numérica de la presion
supuesta en cada nodo al interior de la pila, se aplica el método de Euler en la ecuacion diferencial
descrita en la ecuacion (381) [54].

Pes1 = (Pgog + Pr)Az (399)
Donde:

Py 11 Presion supuesta en la entrada del algoritmo del modelo (“first guess”) evaluada en el nodo
k + 1, situado al norte del nodo k, [Pa].

P}, : Presion supuesta en la entrada del algoritmo del modelo (“first guess”) evaluada en el nodo k,
situado al sur del nodo k + 1, [Pa].

Dado que no existe un valor supuesto de presion en el tltimo nodo (el valor de presion siempre es
conocido y es igual a la presion atmosférica), con la ecuacion (399) se tienen buenos valores
tentativos para iniciar los calculos de las velocidades y de las presiones.

Es importante mencionar que, al despreciar los términos de la fuerza viscosa y advectiva en la
ecuacion modificada de movimiento para el caso de conveccion natural, y asumir el estado
estacionario en el movimiento del fluido, la ecuacion (385) se transforma en la ley de Darcy. La
ley de Darcy es utilizada para estimar de forma muy aproximada la velocidad del gas que atraviesa
un lecho poroso en estado estacionario y en régimen de flujo laminar [31, 34, 35].
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v, = —92 _ _ 400
’ i (400)

5.2.13. Diagrama de Flujo del Algoritmo
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Figura 22. Diagrama de flujo del algoritmo del Modelo de fluidodinamica de la fase gaseosa.

5.3. Determinacion del Coeficiente Global Volumétrico de
Transferencia de Oxigeno entre las Fases Liquida y Gaseosa

Para modelar el balance de oxigeno se debe estimar la tasa de transferencia de esta especie entre
las fases liquida y gaseosa. El parametro fundamental que define el flujo de transferencia entre el
aire y la solucion es el coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno. Este coeficiente
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se compone de dos términos: el area interfacial de transferencia y el coeficiente global de
transferencia.

Interesa calcular un coeficiente variable, evaluado en el tiempo y en el espacio, donde su valor es
afectado por la tasa de riego, el tamafio de particula, la concentracion de oxigeno y la temperatura
en la pila, principalmente. De esta forma, se introduce una mayor complejidad en el modelo general
de biolixiviacion, mejorando su grado de prediccion.

Cuando se modifican las variables de operacion en el sistema, los calculos del 4rea interfacial y el
coeficiente global de transferencia pueden sufrir diferentes variaciones, lo cual repercute en que el
coeficiente global volumétrico de transferencia tenga un resultado mas cercano a la realidad para
las condiciones locales y temporales impuestas. A modo de ejemplo, si se incrementa la tasa de
riego, el area interfacial puede aumentar, pero también puede disminuir el coeficiente global de
transferencia; lo relevante seria saber en qué grado aumenta o disminuye cada uno de estos
parametros para poder determinar un incremento o disminuciéon neto en el coeficiente global
volumétrico de transferencia de oxigeno.

5.3.1. Area Interfacial Efectiva de Transferencia

Se determina el area interfacial al suponer que la pila estd conformada por un lecho empacado de
esferas solidas de igual didmetro. Las esferas no modifican su tamafio en el tiempo, y no son
desplazadas por los flujos de liquido o gas que las atraviesa. El espacio generado entre las esferas
es ocupado por el liquido y el gas. Se establece que el gas fluye entre estos espacios, en la direccion
vertical, a través de canales cilindricos con una longitud y didmetro definidos. En cada seccion del
lecho poroso hay un numero fijo de canales presentes, los cuales poseen iguales dimensiones. Un
grupo de canales, localizado en otra seccion del lecho, puede tener diferentes tamafos de cilindros
y nimeros de cilindros, los que son definidos por los pardmetros fluidodinamicos del sistema.

El area total interfacial efectiva de transferencia, en cada seccion de lecho, se define como:

ay = Ngynd, Azt Yk €{1,.., N} (401)
Donde:
@y, Area total interfacial efectiva entre las fases liquida y gaseosa en el nodo k, [m? / m? lecho].

N, j: Namero de canales de aire presentes en cada nodo Kk por unidad de volumen de lecho
(estratos con un espesor igual a la longitud del volumen de control en el eje vertical), [1 / m? lecho].

d i : Didmetro del canal de aire en el nodo k, [m].
Az: Distancia entre cada nodo (paso en el espacio). Longitud del volumen de control, [m].

T: Tortuosidad de los canales de aire en el nodo k, adimensional (generalmente valor mayor o
igual a 1).

La tortuosidad, aplicada al caso de un flujo gaseoso que atraviesa un lecho poroso no saturado, se
estima mediante la siguiente férmula empirica [55]:

_7
Tk = (Sl,k + gg,k)z[(gl,k + Eg,k)(l - Sh,k)] 3 ,V k € {1, ,N} (402)

Con:
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S, ="
hk gl,k + Sg,k (403)
Donde:
& k- Contenido de humedad (hold up de liquido) en el nodo k, [m? liquido / m® lecho].

&g,k Porosidad de la fase gaseosa (fraccion volumétrica de gas en el lecho) en el nodo k, [m? gas
/ m® lecho].

Sh k- Grado de saturacion (saturacion de agua) en el nodo k, adimensional.
El nimero de canales de aire en cada nodo se determina por medio de la siguiente igualdad:

Volumen de gas en la seccion k del lecho

ok = Volumen de lecho

_ Ny xVolumen Canal nd, (404)
B 1 [m3 lecho] ck\Tg Mk

Luego, se tiene:

c,k

=———— ,Vke{l,.. N
' T[dc’szZTk t )

(405)

El numero de canales en cada seccion se determina con los parametros evaluados en el tiempo
inicial (dia cero) de la simulacion. El valor de N, ; se mantiene constante para toda la simulacion,

es decir, el nimero de canales que existe en cada seccion de lecho es invariante para un tiempo
posterior.

Para estimar el didmetro de los canales en cada seccion K se utiliza el calculo de la permeabilidad
gaseosa efectiva por medio del modelo de tubos capilares en un lecho empacado de particulas
esféricas (modelo de Blake-Kozeny) [31].

Se define la ley de Darcy para flujos monofasicos laminares a través de un medio poroso [31, 35].

Qg KAP
Q9= = T Az (406)
Con:
AP =Py = pgg (407)
Donde:

qg4: Velocidad superficial (velocidad de Darcy) del gas [m3/s/m? = m/s].
Q;: Flujo de gas, [m¥/s].

A, Area de riego (4rea transversal total del medio poroso atravesado por el fluido), [m?].

107



K : Permeabilidad gaseosa efectiva del lecho, asumiendo que el medio poroso estd compuesto de
particulas esféricas, [m?].

Ug: Viscosidad dinamica del aire (para una temperatura dada), [kg/(m-s)].
Py: Presion referencial del sistema, evaluada a una distancia Az, [kg/(m-s?)].
Pg: Densidad del aire en el lecho, [kg/m?].

g: Vector constante de aceleracion gravitacional, [m/s?].

Se utiliza la ley de Hagen-Poiseuille para obtener la velocidad promedio de un fluido en un canal
cilindrico de igual altura que la separacion entre cada nodo, Az [56].

T Rcz(pgg - PO)
gc 8uyAz

(408)

Donde:

@: Velocidad promedio del flujo de gas al interior de los canales, [m?/s/m? = m/s].

R_: Radio de los canales de aire en una seccion del lecho, [m].

La velocidad promedio al interior del conjunto de canales es mayor que la velocidad promedio en
el espacio intergranular (espacio de poro) debido a que la longitud del canal considera la
tortuosidad; por el contrario, el fluido en el medio poroso recorre una distancia menor, definida
solo por el espesor del lecho.

- mAz
= 409
g L, (409)
Con:

Lc=AzT (410)
Donde:

Vg Velocidad intersticial del gas, [m®/s/m? = m/s].

L.: Longitud de los canales, [m].

Si el medio poroso es aleatorio, entonces la velocidad promedio del fluido en los poros (velocidad
intersticial), Vg, esta relacionada al flujo que atraviesa el lecho a traves de la porosidad del medio
poroso (ver ecuaciones (75) y (189)).

Qg = VgArgg (411)
Donde:

Qg: Flujo del gas, [m%/s].
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Luego, la velocidad superficial del flujo de aire se puede expresar como:

Qg

g = A_r = Vgég (412)

Utilizando la igualdad sefalada en la ecuacion (409), se tiene:

Vg, cAze,
Q9 == (413)
c

Introduciendo las ecuaciones (408) y (410) en la expresion anterior, se tiene la siguiente relacion:

B Rcz(pgg — Po)sg _ RczsgAP

9 = 8ug Azt 8ug Azt (414)
Al comparar esta ltima ecuacion con la ley de Darcy (ecuacion (406)), se tiene:
R/
K=—-"2 415
87 (415)

Ordenando esta igualdad, e incorporando los subindices que denotan la posicion de los pardmetros
en el eje vertical (espacio discreto, representado por los nodos), se tiene finalmente:

T
Rey = ,Vke{l, .. N} (416)

La igualdad anterior es una expresion para definir el radio equivalente de poro en el nodo k, que
es representativo del conjunto de poros que existen en el medio poroso, cuando se considera el
modelo de tubos (canales) en un lecho empacado de particulas esféricas.

El “radio hidraulico” se define como [31]:

R Seccion transversal disponible para el fluido
h =

Perimetro mojado (417)
Para el flujo al interior de un canal cilindrico, el radio hidraulico esta ligado al radio del canal de
la siguiente forma:

_mR* R,

Ry, = = —
" onR. 2 (418)

Tanto el contenido de gas como la aireacion de la superficie de un medio poroso pueden vincularse
a la permeabilidad y porosidad, al introducir el concepto de radio hidraulico, expandido para el
volumen total de fluido que puede circular a través de una seccion del medio poroso y la superficie
total en contacto con el fluido (suma de los volumenes y superficies aireadas de todos los canales
definidos en un nodo). Cambiando la notacién para referir los parametros a un nodo k (o a una
seccion horizontal de lecho), se tiene:
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Nc,kLc
Nc,kLc
_ Volumen disponible para el flujo a traves del lecho

Rh,k = Rh,k

B Superficie total aireada (419)
_ (Volumen de gas)/(Volumen del lecho) g4
~ (Superficie aireada)/(Volumen del lecho) ‘elég'k

Donde:

A‘;;g, k. Area especifica aireada en el nodo k, [m? / m* lecho].

Al reemplazar la ecuacion (418) en la ecuacion (419), se tiene:

_ 2€g,k

Rer = 2 (420)
esp,k

Al introducir la ecuacion (420) en la expresion derivada en la ecuacion (414):

Sg,k3AP

A9k = (421)

2
alr
2Aesp’k Mg’kAZTk

Comparando la igualdad anterior con la ley de Darcy (ecuacion (406)), permite obtener las
siguientes expresiones:

K, = T vike{l,.. N}
k=5 qar ' (422)
esp,k

2
Tk

air __

esp,k — ,V k € {11 ,N} (423)

Esta ultima ecuacion relaciona el area especifica aireada del medio poroso con la fraccion
volumétrica gaseosa y la permeabilidad del lecho.

Es posible asumir que la superficie total aireada en una seccioén del medio poroso es muy similar
al area especifica del lecho: el flujo de aire esta en contacto con una delgada pelicula de liquido,
impregnada en la superficie de la mayoria de las particulas del lecho.

A su vez, el area especifica de un lecho empacado, con una porosidad gaseosa €, y compuesto por

esferas de diametro dp, se define como:

N° particulas * Superficie particula

Aesprc = (424)

Volumen de lecho
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B (1 — &gk — el'k) * 1 [m3 lecho] Superficie particula

A =
esp ndp3 * 1 [m3 lecho]
6
. . d.? (425)
_ (1 gg,k El'k)T[ p
ndp3
6
A _ 6(1 — Eg,k - El,k)
esp — d (426)
p
Donde:

Agsp: Area especifica del lecho [m? / m? lecho].

dp: Diametro promedio de las particulas de mineral que componen el lecho (consideradas esferas),
[m].
Reemplazando la expresion anterior en la ecuacion (422), finalmente se tiene:
3 2
Egr-d
gk “p
Kk = 2 ,VkE{l, ...,N} (427)

72(1 — Sg’k — gl,k) Tk

La igualdad anterior es una version modificada de la ecuacién de Carman-Kozeny [57], que es
usada para estimar la permeabilidad de un lecho empacado de esferas cuando un fluido en régimen
laminar intenta fluir a través de éste. A continuacion se presenta la ecuacion de Carman-Kozeny.

3 2
€g°dp

36k(1—¢,)°

(428)

Donde:

K: Constante de Carman-Kozeny. Tiene un valor Kk = 5 para lechos empacados con particulas
esféricas, adimensional.

Con las ecuaciones (416) y (427) se calcula el didmetro de los canales en el nodo k (dc,k =

2R c,k)» Y por consiguiente se determina el area total interfacial efectiva definida en esa seccion de
lecho.

Los valores de a; representan un area por unidad de volumen de lecho, ya que en las ecuaciones
de balance de oxigeno (ecuaciones de conservacion de masa), la variacion de la concentracion de
oxigeno se registra por la unidad [kg / m? lecho].
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5.3.2. Coeficiente Global Volumétrico de Transferencia de Oxigeno

El coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa (referido para
concentraciones de oxigeno en la fase liquida), se calcula mediante el uso de los numeros
adimensionales que caracterizan el movimiento de la solucion.

Para un flujo liquido que percola a través de un lecho empacado no saturado de particulas esféricas,
los numeros de Reynolds y Schmidt se establecen como [39]:

d,qi01
Re = -2
1 (429)
28]
Sc =
piDyo, (430)

Donde:

q;: Velocidad superficial (velocidad de Darcy) del liquido [m*/s/m* = m/s].

p1: Densidad del liquido, [kg/m?].

W;: Viscosidad dindmica del liquido, evaluada a una temperatura T, [Pa-s = kg/(m-s)].
Do ,+ Coeficiente de difusion del oxigeno en la fase liquida (difusion molecular), [m?/s].
Los valores de p;, U; y Dl,o2 son datos de entrada.

Para estimar la variacion del coeficiente de difusion de oxigeno en el liquido con la temperatura,
se utiliza la relacion de Stokes-Einstein, que define la siguiente igualdad [58]:

D, |T1T2.ul|T1

Dl =
lsz Tl.ulsz

(431)

Donde:

D, ;. Coeficiente de difusion en la fase liquida, evaluado a una temperatura T;, [m%/s)].
T;: Temperatura a un valor I (T} # T5), [K].

Ul ;. Viscosidad dinamica del liquido, evaluada a una temperatura T;, [Pa's = kg/(m-s)].

Se puede aproximar la ecuacion (431) en la siguiente expresion, si se considera que la variacion de
la viscosidad de la solucion con la temperatura es pequefia (viscosidades evaluadas en un rango de
temperatura acotado).

Dyl1,T;
Dylr, ~ T—ll (432)

Adicionalmente, se tiene la siguiente expresion empirica para el nimero de Sherwood [39]:
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Sh = ReSc'/3j, (433)
Donde:

Jp: Factor adimensional de grupo de transferencia de masa, adimensional.

A su vez, el factor adimensional de grupo de transferencia de masa se calcula por medio de la
siguiente formula experimental [39, 59]:

_ 1,09Re2/3

D
J g5 + & (434)
La relacion anterior es aplicable cuando el liquido que atraviesa el lecho empacado de particulas
esféricas se mueve a velocidad constante (estado estacionario) y esta en régimen laminar. Para que

la ecuacion (434) sea valida, se deben cumplir las siguientes condiciones en el régimen del flujo:
0,0016 < Re <55 ; 168 < S5c <70600 (435)

Considerando que la transferencia de oxigeno en la solucion se realiza a través de una capa de
liquido que rodea la particula, el nimero de Sherwood se define como [39, 40]:

_ kpdy

Sh
Dl,oz (436)

Donde:

k; : Coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa (referido para
concentraciones de oxigeno en la fase liquida), [moles transferidos/((area)-(tiempo)-(moles/vol.))
= m/s].

Con las ecuaciones (429), (430), (433), (434) y (436) se determina el coeficiente global de

transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa. El coeficiente k; se calcula para cada
nodo de la grilla, por lo que los pardmetros que componen las ecuaciones previamente mencionadas
deben evaluarse segtin la posicion en el eje vertical.

Para bajas tasas de riego (flujos volumétricos menores a 3 L/h/m?, aproximadamente), una de las
condiciones sefialadas en la ecuacion (435) es transgredida: los valores del nimero de Reynolds se
ubican por debajo del limite inferior plausible para validar la definiciéon empirica de la ecuacion
(434).

Cuando el nimero de Reynolds calculado es inferior a un valor de 0,0016, se realiza un

procedimiento diferente para estimar el coeficiente global de transferencia k; (coeficiente de
transferencia local en el caso que el flujo tiende a ser despreciable).

Se asume que la difusion es el mecanismo de transferencia de oxigeno entre ambas fases, es decir,
se desprecia el movimiento del liquido. Por lo tanto, se supone que la solucion (volumen residual
de liquido retenido por la pila) se adhiere a las particulas en una fina pelicula que se mantiene
inmovil. También se considera que la resistencia de la fase gaseosa en la transferencia de oxigeno
es nula (la difusividad del oxigeno en el aire es mucho mayor que la difusividad de oxigeno en el
liquido), por lo que la transferencia al interior del lecho es controlada por la fase liquida.
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Luego, el flujo de oxigeno en el liquido se puede simplificar a [28, 31, 41]:

0101, Dy

02
]02 = _Dl.Oz e s ([Oz]sup - [Oz]l,int) (437)
x=0

Donde:
0 Espesor de la capa de liquido que recubre las particulas en el lecho, [m].

[Oz]sup3 Concentracion de oxigeno en el liquido, evaluado en la superficie de las particulas de
mineral, [kg/m?].

[0,] 1int+ Concentracion de oxigeno en el liquido, evaluado en la interfase liquido-gas, [kg/m?].

La expresion anterior es la ecuacion de difusion molecular (primera ley de Fick), que representa la
difusion de oxigeno en una capa de liquido sin movimiento. El film de liquido recubre cada
particula del lecho y tiene un espesor caracteristico &, definido por el hold up de liquido. El
movimiento de oxigeno al interior de la capa de liquido se realiza desde la interfase liquido-gas
hasta la superficie de la particula. Como no hay movimiento de la solucion, se supone que los
microorganismos se concentran mayoritariamente en la superficie de la particula, de esta forma es
factible asumir que existe un gradiente de la concentracion de oxigeno hasta la superficie del solido.

Cuando se compara la ecuacion (31) con la ecuacion (437), recordando que se impone el escenario
de que no hay gradientes de concentracion en la fase gaseosa, se tiene:

_ Dy,

kp, 5 (438)

El valor del coeficiente Dl,Oz en la ecuacion (438) también es ajustado por la temperatura mediante
la aproximacién de la ecuacion (432).

En la siguiente imagen se ilustra la situacion generada cuando el flujo de riego es muy bajo (nimero
de Reynolds inferior a 0,0016). Se puede apreciar el recubrimiento de las particulas por una pelicula

de liquido.

Nodo k. g \
s 6

Figura 23. Escenario de transferencia de oxigeno para bajas tasas de riego.
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Asumiendo que el film de liquido so6lo recubre las particulas mas gruesas (intervalo granulométrico
con mayor didmetro promedio) presentes en una seccién K del lecho, estando aglomeradas las
particulas mas pequefias entorno a los s6lidos de mayor tamafio, el volumen del conjunto de
peliculas de liquido en cada nodo se obtiene a partir de la siguiente relacion.

4

3 3
w|(d d
Volgimk = NpmaxfaxArDzZ— pmax 5. | — p,max
} - 8 (439)

= gl,kAT'AZ

Ordenando términos:

d 3 3¢ Ay mar
< pmax n 5k> _ Lk + pmax (440)

2 47Ny max fa 1 8
5 — 3 3gl,k dp,max3 . dp,max vke{l N} (441)
k 47TNp,maxfa,k 3 2 ’ o
Donde:

Volgiym, k- Sumatoria de los volumenes de film que recubren las particulas en cada seccion k del
lecho, [m?].

Ny max: Nimero de particulas del intervalo granulométrico de mayor tamafio en cada seccion de
lecho, [1 / m? lecho].

A, Area de riego de la pila/botadero/columna, [m?].

f. a,k - Factor de correccion, aplicado para considerar el nimero efectivo de particulas que presentan
un recubrimiento completo por el film liquido (representa el efecto tamafio del aglomerado),
adimensional.

dp,max: Diametro promedio de particulas del intervalo granulométrico de mayor tamafio, [m].
El factor de correccion evaluado en cada nodo K se calcula mediante la siguiente igualdad [60].

237 17°
far = 1+m ,Vke(l, .., N} (442)
g,k

La ecuacion (441) permite calcular el espesor de la capa de liquido en funcion del contenido
volumétrico de liquido en cada seccion de lecho, del tamafio y del numero de particulas.

A continuacién se expresa el coeficiente global de transferencia de oxigeno para las diferentes
condiciones de riego.
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—=%, 0,016 < Re < 55
k= D P (443)
l('soz 0,0016 < Re

Finalmente, el coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno se calcula por la
siguiente operacion aritmética:

kpa=k,*a (444)
Donde:

k; a: Coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno entre las fases liquida y gaseosa
(referido para concentraciones de oxigeno en la fase liquida), [1/s].

Se debe realizar la conversion de unidades, de segundo a dia, para utilizar k; @ en las ecuaciones
de balance de oxigeno.

5.4. Modelo de Determinacion de la Tasa de Consumo y Aporte de
Oxigeno en las Fases Liquida y Gaseosa

En las secciones anteriores se han planteado las ecuaciones de balance de oxigeno, sin determinar
la composicion del término de reaccion. El término de reaccion involucra la transferencia de
oxigeno entre las fases liquida y gaseosa y el consumo de oxigeno realizado por los
microorganismos. Utilizando el método operator splitting (ver Anexo A), se resuelve de forma
separada las ecuaciones diferenciales que definen la variacion de la concentracion de oxigeno por
los términos de reaccion.

5.4.1. Determinacion del Consumo y Aporte de Oxigeno en las Fases Liquida y
Gaseosa

En las ecuaciones (74) y (188) se definieron las expresiones que modelan el balance de oxigeno en
las fases liquida y gaseosa, respectivamente. En estas ecuaciones el término de reaccion se denotod

con el parametro R;, sin especificar en detalle como se formula y cudles son las variables que lo
componen.

A continuacion, se expande la definicion de las ecuaciones (74) y (188), introduciendo los términos
que componen R; en cada fase.

d(&0.1) 0 D 00,1, _ d(&v[02]))
9t 9z\"TH02 g, 9z
- kLa([OZ]l - He[OZ]g)

Hr
— Joz,f (E + me) (Xl,fgl + Xa,fAesp)

M
- Uoz,t (75 + mst) (Xa,tAesp)

(445)
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a(gg[OZ]g)_i e D 3[02], _a(ggvg[OZ]g)
at N dz\ 9 ¢,0; 0z 0z (446)

+k.a([02]; — H[0,]4)
Donde:

Hr: Velocidad especifica de crecimiento de ferrooxidantes, [1/d].

Hg: Velocidad especifica de crecimiento de thiooxidantes, [1/d].

0p,,r: Coeficiente estequiométrico de consumo de oxigeno por ferrooxidantes, [kg Oz / kg Fe].
0p,,t: Coeficiente estequiométrico de consumo de oxigeno por thiooxidantes, [kg O2/ kg S].

Yre: Rendimiento de ferrooxidantes en ferroso, [cel / kg Fe].

Ys: Rendimiento de thiooxidantes en azufre, [cel / kg S].

msy: Coeficiente de mantencion de ferrooxidantes en ferroso, [kg Fe / (cel-d)].

ms;: Coeficiente de mantencion de thiooxidantes en azufre, [kg S / (cel-d)].

X 1,r Concentracion de ferrooxidantes en la fase liquida, [cel/m?].

Xq, £ Concentracion de ferrooxidantes adheridas a la superficie de las particulas, [cel/m?].
X¢q ¢ Concentracion de thiooxidantes adheridas a la superficie de las particulas, [cel/m?].

Aesp: Area superficial total expuesta de las particulas (area especifica del lecho), [m? / m® de
lecho].

En las ecuaciones anteriores, kK La([oz]l —H,[0,] g) representa la tasa de transferencia de
oxigeno entre las fases liquida y gaseosa [8, 24, 25].

El consumo de oxigeno realizado por los microorganismos en la fase liquida se modela a través de
los ultimos dos términos de la ecuacidon (445). Estas expresiones son derivadas a partir de las
ecuaciones (1) y (2), y de las ecuaciones que describen la tasa de consumo del ion ferroso y del
azufre elemental [8, 12, 18, 61]. Se asume que las bacterias ferrooxidantes oxidan el ion ferroso
cuando éstas estan adheridas a las particulas o cuando estan libres en la solucién. En cambio, para
las bacterias thiooxidantes, se asume que éstas solo oxidan el azufre elemental cuando estan
adheridas al mineral. Estas consideraciones se establecieron de acuerdo a resultados experimentales
obtenidos por BioSigma [62].

En la ecuacion (445), las variables X; ¢, Xo ¢ y X4+ se determinan por el modelo de balance de

masa de microorganismos, desarrollado por BioSigma. Este modelo se compone de dos sub-
modelos: la adveccion y dispersion de bacterias en el liquido, que describe el movimiento de los
microorganismos libres en solucién al interior de la pila, y la actividad bacteriana, que describe el
crecimiento, la adherencia y la desorcion de las bacterias.
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Las velocidades especificas de crecimiento de los microorganismos se calculan mediante
ecuaciones modificadas de Michaelis-Menten, las cuales consideran las duplas ferroso-oxigeno y
azufre-oxigeno como sustratos limitantes para el crecimiento de las bacterias ferrooxidantes y
thiooxidantes, respectivamente [8, 18, 23, 24, 25, 29]. Estas expresiones también denotan la
dependencia de la velocidad especifica de crecimiento con la temperatura.

_ [Fe?*], [0:];
b= e (s Kooy +1021) 7 a7

_ [5°1, 0.1,
b= s () (K o) (49

Donde:

Hmax,r: Velocidad especifica maxima de crecimiento de ferrooxidantes, [1/d].
Wnax,t: Velocidad especifica maxima de crecimiento de thiooxidantes, [1/d].
Kp,: Constante de saturacion respecto a la concentracion de ferroso [kg/m®].
K Constante de saturacion respecto a la concentracion de azufre [kg/m?*].

KOz, r: Constante de saturacion respecto a la concentracion de oxigeno para las ferrooxidantes,
[kg/m?].

K, ,,t- Constante de saturacion respecto a la concentracion de oxigeno para las thiooxidantes,
[kg/m?].

[F ez+] ;- Concentracion de ferroso en la fase liquida, [kg/m®].
[S 0] . Concentracion de azufre elemental extraido del mineral, [kg azufre / m® mineral].
[0,];: Concentracion de oxigeno en la fase liquida, [kg/m?].

Ff (T): Factor de correccion de la velocidad especifica maxima de crecimiento de ferrooxidantes
en funcion de la temperatura, adimensional (toma valores entre 0 y 1).

F;(T): Factor de correccién de la velocidad especifica maxima de crecimiento de thiooxidantes
en funcion de la temperatura, adimensional (toma valores entre 0 y 1).

En las ecuaciones (447) y (448), las variables [F ez+]l y[S O]S se determinan por el modelo de
adveccion y dispersion de especies quimicas en solucion, desarrollado por BioSigma.

Los factores de correccion en funcion de la temperatura, F¢ (T) y F¢(T), son calculados por medio

del modelo modificado Ratkowsky, donde se realiza una normalizaciéon a la velocidad de
crecimiento maxima evaluada a 30 °C [63, 64]. La normalizacion con las velocidades evaluadas a
esta temperatura particular obedece a que los datos de velocidad especifica maxima de crecimiento,
utilizados en este trabajo, fueron obtenidos por pruebas realizadas a temperaturas cercanas a 30 °C
(las mediciones experimentales se realizaron en BioSigma [62]).
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Bi(T = Trmin,1) [1 — exp (C‘i (T - Tmax,i))] 2
B;(30 — Tynin,) |1 — exp (€:(30 = Tynasi) )| (449)

Donde (i = {f,t}; los subindices f y t denotan los microorganismos ferrooxidantes y
thiooxidantes, respectivamente):

Fi(T) =

B;: Coeficiente de ajuste del microorganismo i, adimensional.
C;: Coeficiente de ajuste del microorganismo I, adimensional
Tnin ;- Temperatura teérica minima extrapolada del microorganismo i, [°C].
Tnax,i- Temperatura teérica maxima extrapolada del microorganismo i, [°C].

T': Temperatura del sistema, [°C].

Con la ecuacion (449) se obtienen los factores de correccion en cada posicion al interior de la pila
(recordar que T es un vector definido en el espacio vertical).

Con las ecuaciones (1) y (2) es posible determinar los coeficientes estequiométricos de consumo
de oxigeno por ferrooxidantes, 0p, r, y por thiooxidantes, 0g, .

g
M 32 [2-7]

00,f = Tpa = 1o g - — 01432 (450)
4PApe 455,85 [=5])

3M,,  3+32[-L]]

O- == ==
02t ™ 2PA 2 % 32,06 [%]

= 1,4972 (451)

Donde:
M, , - Peso molecular del oxigeno en solucion, [g/mol].
PAp,: Peso atomico del hierro, [g/mol].

PAg: Peso atomico del azufre, [g/mol].

La constante de Henry del oxigeno disuelto varia con la temperatura. Para poder estimar este
parametro se utiliza la siguiente ecuacion, obtenida por una regresion polinomial realizada a datos
experimentales [28]:

H, = 0,0523 — 0,0012T + 1,55 x 107572 — 7,0 x 107873 452)
Donde

T': Temperatura del sistema, [°C].
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Los parametros Yp,, Ys, msyg, MmSt, Umax,f> Hmax,t» Kre. Ks, KOZ,fa Koz,ta B;, Ci, Tmin,i y
Tinax,i»> que aparecen en las ecuaciones (445), (446) (447), (448) Y (449), son datos de entrada.
Al emplear el método operator splitting para resolver numéricamente las ecuaciones (445) y (446),

se dividen las expresiones originales complejas. Seleccionando convenientemente las expresiones
que componen los términos de reaccion, se obtiene el siguiente conjunto de ecuaciones.

d(g[0,];)
—— = —ka([0,), ~ H[0,],)
i
~ 00, f <E + me) (Xure + Xa rAesp) (453)
il
- Joz,t (7; + mSt) (Xa,tAesp)
d(&,[0,]
(ga—tzg) = k,a([0;]; — Hc[0,],) (454)

Estas ecuaciones solo modelan la tasa de consumo y aporte de oxigeno en las fases liquida y
gaseosa, es decir, no pueden determinar las variaciones de concentracion causadas por el
movimiento advectivo o difusional del oxigeno en la solucion o en el aire.

Para calcular una concentracion actualizada del oxigeno en el liquido y en el gas, generada por el
consumo o la transferencia, se debe resolver conjuntamente las ecuaciones (453) y (454). Se
propone determinar una solucién aproximada utilizando la siguiente metodologia.

0 0 . , . . .
Sean [02]1 y[0,] g las concentraciones de oxigeno en un tiempo anterior {y determinado. Para

calcular las concentraciones [0,]; y [0-] g ©€n un tiempo posterior t = ty + At, se utiliza el
método de Euler implicito para integrar numéricamente las ecuaciones (453) y (454) [54].

[02]; = [0,],° )
- [La [02]1 - He[OZ]g)

€l
Wy Xo A 455
+ O-Oz,f (E + me) (Xl,f + %) ( )

X, :A
+ 00,¢ (;—St + mst) (%)] At

o, ki
[0;:]4 = [02]4" + [g_a [0;]; — He[OZ]g)] At (456)
g

Se debe mencionar que en las ecuaciones anteriores, los términos agrupados en el paréntesis

cuadrado se evalian en el tiempo presente to + At. Por lo tanto, para determinar las
concentraciones en el tiempo actual, se debe resolver el sistema no lineal formado por las
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ecuaciones (455) y (456). Para encontrar las soluciones de este sistema se aplica el método de
Newton-Raphson (ver Anexo B), como se indica a continuacion.

Las ecuaciones (455) y (456) se pueden expresar de la siguiente forma:

R, = [0,],° + £,([0,],, [0,],)At — [0,], (457)

Ry = [0215° + £3([0211, [02]4)At = [02]4 (458)
Donde:

£([021,,10:1,)

kK
= ga [02] He[Oz] )
_ vl af esp (459)
O-Ozf( +me) (le;"' g, )
- ) ()
k;a
fg([OZ]l: [OZ]g) = g_ ([02]1 - He[Oz]g) (460)

g

Los valores de los residuos ‘R; y ERg deben ser iguales o muy cercanos a cero para que las
ecuaciones (457) y (458) correspondan a las ecuaciones (455) y (456).

Se desarrolla la expansion de Taylor de los residuos entorno a un valor desconocido de la
concentracion de oxigeno en la solucion y en el gas, considerando solo las primeras derivadas. La
aproximacion por la serie de Taylor de primer orden permite obtener una nueva estimacion de los
residuos.

R
Rine1 =Ryn + a[0 l] Al0,],
21l [0 ] _[OZ]I.TL
OR (461)
229110,1;=[0,1in
R
SRg,n+1 = SRg,n + a[Og] A[Oz]l
2110,1;=[0,1in
oR, (462)
A
" 310,] 1021g

910,1;=[0;]in

Donde:
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A[0,], = A[02]l,n+1 - [02]l,n (463)

A[OZ]g = A[02]g,n+1 - [OZ]g,n (464)

En las ecuaciones anteriores, los subindices 1 y 1 + 1 hacen referencia a las estimaciones
sucesivas que se hacen de los residuos (no confundir con la notacidon usada para denotar la posicion
de las variables en los nodos). Las derivadas de los residuos se evaluan en las concentraciones

([02] Ln [Oz]g,n)-

Como los residuos deben valer cero, se impone que la estimacion 1 + 1 es cero, lo que transforma
las ecuaciones (461) y (462) en:

R, OR,
—Rin =357 A[Oz]; + A[0,]
©0[0], [02]i=[02]in 91021 [0,1;=[0]; n 7 (465)
OR OR
—Rgn = 20 ALO,]; + =2 A[0,],
91021ili0,1,~10,1,, 91021sli0,1=10,1, o

Dado que los términos A son comunes para las ecuaciones (465) y (466), se pueden definir estas
expresiones en forma matricial:

[ aERl (3931 ]

Rl d[0,] a[Oz]g Al0,],

- ing]n o, AR, [A[Oz]g]
0[0,], 9101,

La matriz de cuatro elementos de la ecuacion anterior recibe el nombre de matriz jacobiana. Para
simplificar la notacion, en la matriz se reemplazan los subindices de evaluacion de la concentracion

por M.

(467)

Reordenando la ecuacion anterior, e insertando las ecuaciones (463) y (464), se obtiene:
[o%, 0% 7°

[[ozll] :[[oz]l] _‘afggél agf;;g]g

10[0,], 8[0,],]

El superindice -1 en la matriz de la ecuacion (468), indica que se invierte la matriz jacobiana.

R
sﬁg]n (468)

A continuacion se derivan los residuos por las concentraciones de oxigeno en las fases liquida y
gaseosa. Estos términos derivados son los elementos que constituyen la matriz jacobiana.
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oR, _ 0£,([0.1,,[0:],)

— At —1
6[02]1 6[02]1
k.a opr 1 ( Xa,fAesp
SR b X ' )
[ g O a[0,]; Ve \7 €l e
oue 1 (Xa tAes>]
+ (0} e : At - 1
220910, Vs \ g
o, 0fi([0,,[05)y) . kia
90,1, 0,1, aQ o
IR af,([0,];, [0 k
9 _ fo([0:10, [ Z]Q)Atz LS A (471)
6[02]1 a[02]1 gg
R af,([0,]1,,[0 k
g fg([ 2lul 2]9) At —1 = —LaHeAt -1 (472)

a[oz]g B a[02]g gg

Empleando las ecuaciones (447) y (448), las derivadas de las velocidades especificas de
crecimiento de los microorganismos, en funcion de la concentracion de oxigeno disuelto en la
solucion (que se exhiben en la ecuacion (469)), se expresan como:

ous < [Fe?*], ) 02.f
a4 1 Mimax . Fe (T
d[0,], Hmax.f Kpe + [Fe?t], (Koz,f + [02]1)2 o 47

aUt _ [So]s Koz,t

Luego, las nuevas estimaciones “n-ésimas + 17 (n + 1) de las concentraciones se calculan
iterativamente a través del algoritmo de Newton-Raphson, por medio de la ecuacion (468).

La iteracion del algoritmo finaliza cuando el mayor de los componentes, en valor absoluto, del
vector residuo es menor que un valor definido de tolerancia, es decir, cuando se cumple que:

error = max(lml,r&ll' |mg,n+1|) <Tol (475)

El procedimiento de célculo iterativo debe realizarse para cada punto del espacio discreto
considerado en la simulacion. A causa de esto, el costo computacional de este modelo es elevado,
aportando una buena porcion del tiempo total de computo del modelo general de biolixivacion.

Para mejorar la eficiencia de este modelo se introducen factores de sub-relajacion y sobre-
relajacion, que incrementan la velocidad de convergencia del algoritmo. La implementacion de los
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factores se realiza al registrar “el grado de avance” del error de los residuos, respecto al error
calculado en la iteracion anterior. Si el error calculado de los residuos en la iteracion actual es
mayor en comparacion al error de la iteracion anterior, entonces se introduce un factor de relajacion
menor a uno (se disminuye la variacion para la actualizacioén del nuevo valor de residuo, reduciendo
la inestabilidad para encontrar las raices en iteraciones posteriores); por el contrario, cuando el
error actual calculado es menor, se le asigna un valor mayor al factor de relajacion (se incrementa
el grado de correccion). El factor de relajacion varia en un rango de valores comprendido entre 0, 1
y 1,1. El factor de relajacion, relax, se inserta en la ecuacién del algoritmo, multiplicando el
vector resultante del producto de la matriz jacobiana y el vector de nuevos residuos.

[aasnl R, ]‘1

[[[gj]];]n_lltg;il ac[)(;%zjgj ;):;Lrelax (476)

0[0;1; 0[0,],

n

Dado que la diferencia en las concentraciones para un intervalo de tiempo discreto At es
relativamente baja (considerando los valores tipicos usados en las simulaciones), casi no hay
problemas de inestabilidad al aplicar el método de Newton-Raphson con factores de relajacion en
la resolucién del sistema de las ecuaciones (453) y (454). Lo anterior se explica porque el valor
inicial de la raiz supuesta de los residuos es cercano a la raiz verdadera del sistema.

Cuando finaliza el algoritmo, se revisan los valores obtenidos de las concentraciones. Se asignan
valores nulos a las concentraciones que tengan valores negativos y, si se supera el valor de
concentracion de saturacion, se procede a corregir la concentracion de oxigeno en el liquido (ver
ecuacion (174)).
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5.4.2. Diagrama de Flujo del Algoritmo

Entrada de ( ) Variables Previamente
Datos e 0 Calculadas
[02])x

0
[02]g,k
Y
Calculo de Residuos |:| Cdlculo asociado a la determinacién
> ™ H de las concentraciones
x | Utilizar Ecuaciones (457) y (458)
[oz]l,k [[] Definicién/construcién de variables
*
[oz]g,k ml D Operacion adicional de célculo
mg [] Funcién légica

Y

Error de Residuos
Ecuacion (475)

[0.],"
SI [0:], K -
A . Correccion Valores
< ORISR ~"| Negativos de Concentracién
NO [0:]1gk
A Y
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Figura 24. Diagrama de flujo del algoritmo del modelo de determinacion de la tasa de consumo y
aporte de oxigeno en las fases liquida y gaseosa.

5.5. Solucion Numeérica General del Balance de Oxigeno

Los modelos de adveccion y dispersion de oxigeno en las fases liquida y gaseosa también se
resuelven utilizando el método operator splitting. De esta forma, para tener consistencia con la
separacion de operadores realizada en las ecuaciones (453) y (454), en las ecuaciones (74) y (188)

se impone un valor cero a los términos de reaccion (R; y Rg).

Las ecuaciones antes mencionadas se resuelven en el paso de tiempo seleccionado, considerando
solo los fenomenos de transporte de adveccion y difusion (dispersion). Los resultados de
concentracion obtenidos al resolver estas sub-ecuaciones son valores transitorios, denominados
“seudo” concentraciones, [0, ] Lk Y [0,] g,k- De este modo, las concentraciones de oxigeno en las

fases liquida y gaseosa deben ser actualizadas o recalculadas para considerar los términos de
reaccion, excluidos en un primer momento.

Como los resultados obtenidos de las concentraciones en los primeros modelos simplificados
(adveccion y difusion/dispersion) se calcularon en un tiempo ty + At, siguiendo la formulacion
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del método operator splitting, estas seudo concentraciones son trasladadas de forma simbolica

hacia el tiempo ty para poder resolver el sistema de ecuaciones (453) y (454). Esto significa que
las seudo concentraciones son usadas como los valores conocidos de concentracion en el tiempo
anterior, requeridos para resolver la ecuacion (476) mediante el algoritmo de Newton-Raphson.

En la siguiente figura se presenta un diagrama teorico del procedimiento de reevaluacion de las
concentraciones, cuando se sigue el enfoque de resolucion enunciado por el método operator
splitting.

Como se puede apreciar, el orden de calculo computacional (o secuencia de resolucion definida
por el codigo computacional escrito en el programa) establece que la solucion numérica de las
concentraciones se realiza en serie, resolviendo primero los modelos de adveccion y difusion
(dispersion), para luego actualizar el valor de la seudo concentracion con el modelo de
determinacion de la tasa de consumo y aporte de oxigeno en las fases. Se observa también que, al
integrar numéricamente las ecuaciones diferenciales parciales de los primeros modelos, las seudo
concentraciones son evaluadas a un intervalo de tiempo posterior, por lo que para determinar el
valor actualizado de las concentraciones, se deben evaluar las seudo concentraciones en el tiempo

previo t. Asi, en el balance de oxigeno de ambas fases, el calculo global realizado para determinar
las concentraciones en cada tiempo de simulacién no considera la integraciéon numérica en dos
intervalos de tiempo, ocasionada por la solucion de los modelos involucrados.
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5 >
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Figura 25. Procedimiento de cdlculo de las concentraciones de oxigeno por el método operator
splitting.

En la Figura 26 se presenta un esquema general del célculo realizado en el modelamiento del
balance de oxigeno y de la fluidodindmica de la fase gaseosa, donde se detallan las fases de calculo
de las concentraciones de oxigeno y el fraccionamiento/simplificacion de las ecuaciones de balance
originado por el método operator splitting. En esta figura se ordenan las distintas etapas de calculo
seglin su orden de computo en el cddigo del programa y segun la fase presente en el sub-proceso
modelado. También se aprecia la orgénica de los diferentes modulos o programas (definidos por
las capsulas de color), donde se indican las conexiones que existen entre cada uno (principales
vinculos de variables calculadas y requeridas) y su contexto en el fenomeno general modelado.

Se puede senalar la siguiente estructura de los modelos y entornos de calculo: el modelo de balance
de oxigeno incluye el modelo de adveccion y dispersion en el liquido, el modelo de adveccion y
difusion en el gas y el modelo de determinacion de los términos de reaccion; ademas este ultimo
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modelo incluye de forma tacita el programa de determinacion del coeficiente k; a (dado que este
parametro es fundamental para calcular la transferencia de oxigeno entre cada fase); finalmente,
los modelos de fluidodinamica de la fase liquida y gaseosa se mantienen al margen del fenomeno
global del balance de oxigeno (ya que modelan el comportamiento de los fluidos correspondientes),

sin embargo, estos modelos aportan los parametros esenciales V;, €1, y Vg, requeridos por los
moddulos de modelacion del balance de oxigeno.

El proceso de célculo, detallado en la Figura 26, se repite para el nimero de intervalos de tiempo
discreto elegidos para el periodo de simulacion (razén entre el tiempo de simulacion del proceso y

el paso de tiempo At).
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Figura 26. Esquema general del modelamiento del balance de oxigeno y de la fluidodinamica de la fase gaseosa al interior de una pila de

biolixiviacion. Se ordenan los diferentes sub-procesos segun su orden de computo en el codigo del programa y segun la fase del fenomeno modelado.
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6. INTERFAZ GRAFICA DE USUARIO

Se desarroll6 un modulo de interfaz grafica del modelo general de biolixiviacion. Esta interfaz
tiene el objetivo de ayudar al usuario a ingresar informacidn y recibir los resultados proporcionados
por el modelo general, ademas de facilitar el empleo a usuarios externos, no vinculados con su
disefio y programacion.

En la version anterior del modelo, el ingreso de parametros se realizaba a través de la copia de
datos desde una hoja de célculo a archivos de formatos especiales que pueden interactuar con el
software Scilab. Esta tarea, ademas de ser tediosa, generaba una fuente de error importante, dado
que el usuario introducia los datos de forma poco intuitiva y sin herramientas que verificasen
incompatibilidades en el ingreso de digitos.

El programa de interfaz grafica despliega una ventana principal que da acceso a las principales
operaciones del modelo general de biolixiviacion: ingreso de datos de entrada, ingreso de
parametros de ajuste, calibracion del modelo, ploteo de graficos y simulacion (Figura 27). Ademas
permite seleccionar de forma individual los modulos de modelamiento en una simulacion, de modo
que se puedan realizar simulaciones simplificadas y rapidas, modelando fendmenos especificos, o
realizar simulaciones del proceso global, donde se considera la interaccion de todos los fendémenos
del modelo general.

La ventana principal también otorga un rapido acceso a la visualizacion de graficos, sin requerir de
iniciar un médulo externo para cargar el ploteo de datos. También entrega informacion respecto al
avance de simulacion (herramienta de gran utilidad para identificar errores o saber el nivel de
precision de la simulacion con los graficos dinamicos), funcionalidad que no existia al correr el
modelo desde la consola de Scilab.

Los botones de datos de entrada y pardmetros de ajuste despliegan ventanas separadas, que
permiten editar los datos deseados sin necesidad de modificar los archivos especiales (Figura 28).
Estas ventanas poseen herramientas de aviso y correccidon para sefialar errores en el ingreso de
datos. El programa de interfaz grafica facilita el proceso de calibracion del modelo, permitiendo la
eleccion de los parametros a calibrar y las opciones de ajuste de manera conveniente (Figura 29).
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Figura 27. Ventana principal del modelo general de biolixiviacion.
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& Editar los Datos de Entrada

Dato de Entrada Dato de Entrada
1 Alura de pila o columna |47 m 27 Temperatura minima del cielo IT °C
2 Area de riego [s00 0 m2 28 Temperatura maxima del cielo [ 30 =
3 Ley de hierro total IT % 29 Coeficiente transf. calor aire - pila IT kJim2/idi®K
4 Ley de hierro de pirita IT % 30 Permeabilidad intrinseca pila lf darcy
5 Ley elemento | de ganga |17 % 31 indice distribucion tamafio poros (n} W
& Porosidad de lecho seco IT m3/m3 lecho 32 Inverso carga presion aire (alfay IT 1im
7 Densidad del mineral IW kg/m3 33 Humedad residual pila IT %% base hum.
& Temperatura inicial en el lecho IT " C 34 Contenido liguido saturacion pila IT m3 lig/m3
9 Paso en el tiempo IT dias 35 Humedad inicial pila I# % base hum.
10 Paso en el espacio IT m 35 Viscosidad fase liguida IW kg/m's
11 Concentracion inicial H+ [0 gL 37 Densidad fase liquida [ 1020 kgim3
12 Concentracion inicial Cu2+ [0t L 38 Tasa de evaporacion [ udiamz
13 Concentracion inicial Fe2+ IT g/l 39 Tolerancia Convergencia Hidrodinamica IW
14 Concentracion inicial Fe3d+ IT g/l 40 Temperatura promedic lecho IT °C
15 Concentracion inicial NH4+ IW g/l 41 Contenido liquido promedio lecho lsi % base hum.
16 Conc. inicial oxigeno en la fase liquida [ o004 gL 42 Fraccion de H+ libre [ o7
17 Presion parcial de oxigeno en el aire [0126  atm
18 Conc. inicial ferrooxidantes libres IW celmL
| 19 Conc. inicial ferrooxidantes adheridas IT celm2
II | 20 conc. inicial thiooxidantes libres [100000  cermL
21 Conc. inicial thicoxidantes adheridas W celm2
22 Presion atmosférica [08 atm
23 Humedad relativa en el aire ambiente IT fraccion
24 Humedad relativa en el aire inyectado IT fraccion
25 Temperatura ambiente minima [0 =
26 Temperatura ambiente maxima IT °C
Finalizar Modificacion

Figura 28. Ventana de ingreso de los datos de entrada del modelo.

E Modifique los valores de las opdones para la optimizacion del modelo

Grafico dindmico de la optimizacién 1 it
Mimero maximo de iteraciones realizadas 100 1
Mumero maximo de veces que se evalia FnObj 100 |
Tolerancia en el valor de la funcidn 0.01 M
Tolerandia en el tamario del simplex 0.01

Ponderador de ajuste para la recuperacién de Cu 1 il
4 m | »

Figura 29. Ventana de opciones de calibracion.
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7. CALIBRACION DEL MODELO

Los datos de entrada, requeridos por el modelo general, se desglosan en datos operacionales,
parametros y parametros tedricos. Los datos operacionales (por ejemplo, temperatura de la solucion
de riego, flujo del riego, concentracion de iones en la solucion de riego, etc.) y pardmetros (por
ejemplo, leyes de especies mineralogicas, altura de la pila, temperatura inicial del lecho, etc.) no
suponen un mayor problema en la calidad de la simulacion realizada, sin embargo, los pardmetros
tedricos afectan de forma sustancial los resultados de la simulacion.

Los parametros tedricos pueden ser muchos (factores de ajuste de algin coeficiente, los valores de
las constantes cinéticas y 6rdenes de reaccion, concentracion inicial de bacterias, etc.), dependiendo
de la complejidad del sistema que se requiera modelar.

El modelo general contiene un médulo de optimizaciéon automadtica, que permite ejecutar el ajuste
automatico de los parametros, de manera tal que el error causado entre la diferencia de los
resultados de la simulacion y los resultados experimentales sea el minimo posible.

El modulo de optimizacion utiliza una funciéon que determina el minimo no restringido de una
funcion compleja adicional (que contiene operaciones booleanas, controles de flujo e incorpora
otras funciones), empleando el algoritmo de Nelder-Mead. El algoritmo de Nelder-Mead es un
método de optimizacidn iterativo e intensivo en gasto computacional [65].

La funcion compleja adicional representa la funcion objetivo que se debe minimizar para encontrar
un minimo local, seglin la variacién de un conjunto de pardmetros de entrada especificado por el
usuario mediante la interfaz grafica. La funcion objetivo consiste en una réplica exacta del codigo
encontrado en el programa principal, pero ademds agrega una rutina de “swaping”, es decir,
intercambia el valor del parametro que esta siendo optimizando por el valor entregado en el ciclo
i-1 de célculo (iteracion de célculo anterior) de la funcidon de minimizacion aplicada a la funcion
objetivo, y adiciona nuevas lineas de codigo que realizan el célculo de la diferencia entre las
variables determinadas por el modelo (por ejemplo, recuperacion de cobre, recuperacion de hierro,
consumo de acido, etc.) y los datos experimentales, calculando posteriormente una sumatoria de
estas diferencias para cada ciclo de célculo (operaciones que determinan los residuos). En la
funcién objetivo también se incorporan ponderadores en la sumatoria de los residuos, que permiten
modificar la magnitud de la optimizacion de un pardmetro, segin la significancia o peso de la
variable contrastada con los datos reales. Los ponderadores son parametros definidos por el
usuario, y sus valores pueden establecerse en la interface disefiada para el ingreso de datos en las
opciones de calibracion.

La calibracion del modelo general de biolixiviacion se realizé utilizando datos experimentales
obtenidos de una pila de biolixiacién operada por BioSigma. Los resultados de la simulacion se
ajustaron contra las curvas experimentales de recuperacion de cobre y hierro, consumo de écido,
férrico y ferroso en el efluente, y pH y Eh en el efluente.

La calibraciéon consider6 el ajuste de parametros tedricos, cinéticos y bioldgicos (que definen la
actividad bacteriana al interior de la pila), los cuales pueden identificarse con la inscripcion
“Ajustado” en la columna “Referencia” de las Tablas 2 y 3.
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8. DATOS DE ENTRADA

Se presentan los datos de entrada utilizados en las simulaciones. Se consideré como caso base las
condiciones de operacion y parametros de la pila de biolixiviacion manejada por BioSigma.

Tabla 1. Datos de entrada para el caso base, parte I.

Dato de Entrada Simbolo | Valor Unidades | Referencia
Altura de pila/botadero/columna - 95Im -
Area de riego A, 500 | m? -
Ley de hierro total - 0,83 | % -
Ley de hierro como pirita - 0,2|% -
Ley elemento | de ganga (aluminio) - 1% -
Porosidad de lecho seco Por 0,32 | m*/ m? lecho [62]
Densidad del mineral Pmin 2700 | kg/m? [62]
Temperatura inicial en el lecho T 20| °C -
Paso en el tiempo At 0,2|d -
Paso en el espacio Az 0,5|m -
Concentracion inicial H* - 1,00E-02 | g/L [62]
Concentracién inicial Cu® - 1,00E-02 | g/L [62]
Concentracién inicial Fe?* - 1,00E-02 | g/L [62]
Concentracién inicial Fe3* - 1,00E-02 | g/L [62]
Concentracion inicial NH4* - 1,00E-04 | g/L [62]
Conc. inicial oxigeno en la fase liquida | [0,]; | 4,00E-03 |g/L [62]
Presion parcial de oxigeno en el aire POZ,amb 0,1257 | atm -
Velocidad del viento Vg,00 10 | km/h -
Largo de la corona - 22,36 | m -
Conc. inicial ferrooxidantes libres Xif 10000 | cel/mL [62]
Conc. inicial ferrooxidantes adheridas Xa,f 100 | cel/m? [62]
Conc. inicial thiooxidantes libres Xt 10000 | cel/mL [62]
Conc. inicial thiooxidantes adheridas Xat 100 | cel/m? [62]
Temp. min. de crecimiento ferroox. Tnin, s 7,8|°C [63]
Temp. max. de crecimiento ferroox. Tmax,f 44,6 | °C [63]
Coeficiente de ajuste B ferroox. By 1,117E-02 | - [63]
Coeficiente de ajuste C ferroox. Cr 2,767E-01 | - [63]
Temp. min. de crecimiento thioox. Toint -4,2 | °C [63]
Temp. max. de crecimiento thioox. Taxt 39,7|°C [63]
Coeficiente de ajuste B thioox. B; 2,930E-03 | - [63]
Coeficiente de ajuste C thioox. C: 3,089E-01 | - [63]
Presion atmosférica Putm 0,6 | atm -
Humedad relativa en el aire ambiente b1 0,3]- [62]
Humedad relativa en el aire inyectado | ¢y 0,3]- [62]
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Tabla 2. Datos de entrada para el caso base, parte I1.

Dato de Entrada Simbolo Valor Unidades | Referencia
Temperatura ambiente minima Tnin 5(°C -
Temperatura ambiente maxima Tnax 25|°C -
Temperatura minima del cielo - -60 | °C [66]
Temperatura maxima del cielo - 40| °C [66]
Coeficiente de transferencia de calor aire-pila - 1728 | kJ/(m?-d-K) [66]
Permeabilidad intrinseca pila Kint 70 | darcy [62]
Humedad residual pila & r 1,2 | % base hum. [62]
Contenido liquido saturacién pila €l sat 0,32 | m3lig/ m3 [62]
Humedad inicial pila & 1,7 | % base hum. [62]
Viscosidad fase liquida U 2,50E-03 | kg/(m-s) [28]
Densidad fase liquida o) 1020 | kg/m? [28]
Tasa de evaporacidn - 10| L/d/m? [62]
Calor de reaccion de especies - - | kJ/mol [8, 62]
Energia de activacién de reaccion EA,j - | ki/mol [8, 62]
Difusividad efectiva del ion Fe3* D, pe3+ | 4,00E-05 | m?/d [62]
Difusividad efectiva del ion H* De,l,H+ 4,00E-05 | m?/d [62]
Factor del segundo cobre de la calcosina, covelina .
secundaria, CgUZS (2/2) ) 2,222 - Ajustado
Factor de los cobres 1 y 2 de la bornita, seudo .
calcosina, CusFeS, (1, 2/5»; ) 0,909 - Ajustado
Factor de los cobres 3 y 4 de la bornita, covelina .
secundaria, CusFeS; (3, Z1I/5) ) 2,333 |- Ajustado
Factor del cobre 5 de la bornita, calcopirita .
secundaria, CusFeS; (5/5) i ) 3,571 - Ajustado
Constante cinética intrinseca Cu rapidos kO,Cu rap 0,13 | m/d Ajustado
Orden de reaccién Cu rapidos My rap 1,57 |- Ajustado
Constante cinética intrinseca Cu lentos kO,Cu ten | 1,63E-02 | m/d Ajustado
Orden de reaccion Cu lentos Mcy len 0,88 |- Ajustado
Constante cinética intrinseca Cu calcopiriticos kO,Cu cpy | 1,80E-03 | m/d Ajustado
Orden de reaccién Cu calcopiriticos Mcy cpy 0,27 | - Ajustado
Constante cinética intrinseca pirita ko,pesz 6,67E-06 | m/d Ajustado
Orden de reaccion pirita Mepes, 0,5|- [62]
Constante cinética intrinseca 6xidos de Cu kO,CuO 1,80E-01 | m/d Ajustado
Orden de reaccién 6xidos de Cu Meuo 0,77 | - Ajustado
E:Zrlstante cinética intrinseca ganga que aporta kO,Gg—Fe 4,30E-03 | m/d Ajustado
Orden de reaccidn ganga que aporta Fe? MGg—Fe 1,029 |- Ajustado
Constante cinética intrinseca ganga general ko,gg_I 1,00E-02 | m/d Ajustado
Orden de reaccién ganga general Meg-1 1,42 | - Ajustado
Fraccion de hierro contenido en la ganga que se i 0,5|- 62]

aporta como ferroso
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Tabla 3 Datos de entrada para el caso base, parte I11.

Dato de Entrada Simbolo | Valor Unidades | Referencia
Velocidad especifica de crecimiento maxima ferroox. Wmax,f 7,311/d Ajustado
Coeficiente de mantencién ferroox. msy 7E-16 | kg Fe?*/(d-cel) | Ajustado
Constante de saturacién respecto al Fe?* ferroox. Kre 7,10E-02 | kg/m3 Ajustado
Constante de saturacién respecto al O ferroox. Koz,f 1,60E-03 | kg/m3 [8, 24]
Rendimiento de bacterias en Fe?* ferroox. Yre 3,7E+13 | cel / kg Fe?* [8]
Constante de adherencia ferroox. - 2,06|1/d Ajustado
Constante de desorcién ferroox. - 0,035 (1/d [8]
Concentracion maxima de bacterias adheridas ferroox. - 2E+11 | cel/m? [62]
Tiempo de fase de latencia ferroox. - 20|d [62]
Velocidad especifica de crecimiento maxima thioox. Winax,t 1/1/d Ajustado
Coeficiente de mantencién thioox. ms; 0| kg S°/ (d-cel) [62]
Constante de saturacién respecto al S° thioox. K 0,67 | kg/m3 [62]
Constante de saturacién respecto al O; thioox. Koz,t 1,60E-03 | kg/m3 [8, 24]
Rendimiento de bacterias en S° thioox. Ys 6E+14 | cel / kg S° [62]
Constante de adherencia thioox. - 9,29|1/d Ajustado
Constante de desorcion thioox. - 0,012|1/d Ajustado
Concentracion maxima de bacterias adheridas thioox. - 2E+12 | cel/m? [62]
Tiempo de fase de latencia thioox. - 50|d [62]
Coeficiente de modelo de precipitacidn de hierro, mypt - -1,4319 | - [67]
Coeficiente de modelo de precipitacidn de hierro, Cppt - 2,6149 | - [67]
Constante cinética de precipitacion de hierro - 0,173 |1/d [67]
Factor talud (aporte de los taludes respecto al mineral bajo i 118 |- 62]
la corona)

En la siguiente tabla se presentan los datos de ley, mineralogia y granulometria de la pila de

BioSigma.

Tabla 4. Ley, mineralogia y granulometria para el caso base.

Fraccion de Tamaiio
-1"+1/2" | -1/2"+1/4" | -1/4" +30# | -30# +100#
Diametro Promedio (mm) 21,997 8,980 4,619 0,580
Peso por Fraccion (%) 53 13 9 25
Ley de Cobre (%) 0,439 0,439 0,439 0,439
Oxido Cu (%) 4,3 4,3 4,3 4,3
Contenido de Calcosina (%) 4,5 4,5 4,5 4,5
Cobre Asociado Covelina (%) 3,7 3,7 3,7 3,7
por Especie Bornita (%) 51,8 51,8 51,8 51,8
Calcopirita (%) 35,7 35,7 35,7 35,7
Oxido Cu (-) 1 1 1 1
Fraccion Liberada| Calcosina (-) 1 1 1 1
de Cobre por Covelina (-) 1 1 1 1
Especie Bornita (-) 1 1 1 1
Calcopirita (-) 1 1 1 1
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En la Tabla 5 se detallan las condiciones de operacion de la pila de BioSigma. Los datos de riego
y aireacion de la pila son vectores, los cuales poseen valores de la variable para cada dia de
operacion. Los valores de los datos que no son informados como promedios corresponden a valores
constantes durante todo el tiempo de operacion.

Tabla 5. Condiciones de operacion para el caso base.

Valor Unidades
Tiempo de Operacion 449 | dias
Tasa de Riego Promedio 5,58 | L/h/m?
Acido 8,2 |g/L
Cobre 0,45 | g/L
Concentracién Ferroso 0,08 | g/L
Promedio de Férrico 0,3 |g/L
Especies en el Amonio 0,1|g/L
Riego M. O. Ferrooxidantes |2,20E+06 | cel/mL
M. O. Thiooxidantes |7,18E+05 | cel/mL
Oxigeno 5| ppm
Temperatura Promedio del Riego 16,5|°C
Tasa de Aireacion () 0,6 | Nm3/m?/h
Temperatura del Aire Inyectado 10|°C
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9. RESULTADOS Y DISCUSION
9.1. Modelo Calibrado / Caso Base

A continuacién se presentan los resultados de simulacion del modelo calibrado, usando los datos

experimentales de la pila de BioSigma. Los datos de entrada utilizados en esta simulacion se
detallan en las Tablas 1, 2, 3,4y 5.
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Grdfico 1. A) Concentracion de dcido en el efluente vs tiempo. B) Concentracion de ferroso en el
efluente vs tiempo.
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Concentracion de Cobre en el Efluente
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Grdfico 2. A) Concentracion de cobre en el efluente vs tiempo. B) Concentracion de férrico en el
efluente vs tiempo.
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Concentracién de Hierro Total y Férrico en el Efluente
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Grdfico 3. Comparacion entre las concentraciones de hierro total y férrico en el efluente.
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Grdfico 4. A) Potencial redox (E}) en el efluente vs tiempo. B) pH en el efluente vs tiempo.
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Flujo de Liquido

¢ ¢ oFlujo Riego
134 A) = Flujo Efluente

Flujo [L/h/m2]

T T haadl T T T T ~T T T T T T T T T ™ T T
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440
Tiempo [dias]

Volumen Acumulado de Liquido en el Efluente
30 000

28 000
26 000 B)

24 0004

22 000
20 000
18 000
16 000

14 000

Vol Liq [m3]

12 000
10 000
8 000
6 000

4 000

2000

¢ ¢ oRealidad
= Modelo

- T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200 220 240 260 280 300 320 340 360 380 400 420 440
Tiempo [dias]

Grdfico 6. A) Flujo de liquido (solucion lixiviante alimentada y efluente) vs tiempo. B) Volumen
acumulado de liquido en el efluente vs tiempo. Los datos experimentales se demarcan en azul y las
variable generadas por el modelo en rojo.
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Grdfico 9. A) Oxigeno en la solucion en el tiempo final de simulacion vs posicion (0 sefiala la corona).
B) Concentracion de oxigeno en el efluente vs tiempo.
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Grdfico 10. A) Oxigeno en el aire en el tiempo final de simulacion vs posicion (0 sefiala la corona). B)
Concentracion de oxigeno en el aire, evaluado en la corona vs tiempo.

En los Anexos C a J se presenta informacion adicional, en la forma de graficos en 3D, de las
variables de salida generadas por el modelo general calibrado. En los graficos expuestos, la
posicion 0 designa la corona de la pila.
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Como se puede observar en los Graficos 1, 2, 3, 4, 5 y 6 la calidad de los resultados entregados por
el modelo general, en comparaciéon a las mediciones experimentales, es bastante buena,
considerando que este es un modelo planteado en una dimension.

Los Gréficos 7, 8, 9 y 10 exhiben curvas de variables calculadas por el modelo general (no existen
mediciones experimentales).

El médulo de modelamiento del balance de calor utiliza una funcion sinusoidal para estimar las
variaciones de temperatura durante el dia. De esta manera se explica la forma accidentada de la
superficie de la temperatura, generada en el grafico del Anexo C, en las proximidades de la corona.
De este grafico también se puede observar el efecto de aislante térmico de la pila: la variacion de
temperatura en las secciones inferiores es suave, donde se amortigua el cambio brusco de
temperatura experimentado en la parte superior de la pila. Del Gréafico 7-B) y del Anexo C se
desprende que la temperatura promedio al interior de la pila ronda entre los 7,5 a 10 °C, en donde
las secciones inferiores mantienen una temperatura mayor respecto a la parte superior de la pila al
final del tiempo de operacion. Este comportamiento coincide con los datos publicados por otros
investigadores [8, 17, 66]. Considerando la informacion aportada por el Grafico 6-A) y el Anexo
C, se concluye que la tasa de riego es la variable que produce un mayor cambio en la temperatura
al interior de la pila, sobre todo en los primeros dias de operacion; la temperatura promedio en el
lecho cae cuando se corta el riego o se tienen bajos flujos de riego en largos periodos. Esto ultimo
también sugiere que el calor generado por las reacciones de lixiviacion, fomentado por la actividad
bacteriana, aporta un incremento marginal en la temperatura del sistema.

Aun cuando la cantidad de microorganismos ferrooxidantes aportados en la pila es mayor en
comparacion a los microorganismos consumidores de azufre (ver Tabla 5), estos ultimos
prevalecen en las condiciones de operacion de la pila de BioSigma, incrementando
exponencialmente su poblacion en el ultimo periodo de operacion. De acuerdo al Gréfico 8, las
bacterias thiooxidantes sobrepasan en un orden de magnitud la poblaciéon de las bacterias
ferrooxidantes a partir del dia 400 del proceso de biolixiviacion. El incremento de la poblacion de
microorganismos thiooxidantes aumenta el promedio de temperatura al interior de la pila,
considerando el calor de reaccion aportado por las reacciones (la oxidacion de azufre es por un
gran margen la reaccion mas exotérmica del sistema). Esta Gltima afirmacion se sustenta en la
informacion presentada por los graficos 7-A) y 7-B), en donde se aprecia que el periodo en el cual
disminuye la cantidad de azufre generado por las reacciones de lixiviacion coincide con el periodo
de incremento del calor de reaccion y concentracion de bacterias thiooxidantes adheridas a las
particulas. Se puede observar del grafico del Anexo D la distribucion de la poblacién de
microorganismos ferroxidantes y thiooxidantes adheridos a las particulas. Por los pardmetros
ingresados de la ecuacion de Ratkowsky, las bacterias thiooxidantes tienen una mayor resistencia
al efecto de la temperatura. De esta forma, la mayoria de las bacterias thiooxidantes se concentra
en la parte superior de la pila, donde si bien la temperatura es en promedio menor, la disponibilidad
de oxigeno en solucion es mayor. Por otro lado, las bacterias ferrooxidantes se desplazan desde la
corona (en los primeros dias de operacion) hacia el fondo de la pila, donde la temperatura es, en
promedio, superior. Este comportamiento de los microorganismos también esta asociado al grado
de consumo de oxigeno: la oxidacion de azufre requiere de una mayor cantidad de oxigeno (ver
estequiometria en la ecuacion (2)). Segun la informacion expuesta por los graficos, la temperatura
es el factor preponderante en la baja tasa de crecimiento de los microorganismos ferrooxidantes.

En los graficos del Anexo D y F y el Grafico 2-B), se puede apreciar la gran correlacion que existe
entre la concentracion de bacterias ferrooxidantes adheridas y la concentracién de férrico en
solucion. Con el grafico del Anexo F, se visualiza el nivel de consumo de férrico en cada seccion
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de la pila, provocado por la oxidacion del mineral. La regeneracion del stock de férrico en cada
seccion del lecho, durante los primeros 200 dias de operacion, estd limitado por una baja
concentracion de bacterias ferrooxidantes en las secciones inferiores de la pila [68].

El aporte de oxigeno realizado por la atmosfera esta fuertemente influenciado por la temperatura,
como se puede apreciar en el grafico 10-B). La gran oscilacion de la concentracion de oxigeno en
el aire, evaluado en la corona, también afecta la concentracion de oxigeno en la solucion, como se
puede ver en los graficos del Anexo G y H. De acuerdo a estos graficos, para la tasa de aireacion
utilizada en esta pila, la concentracion de oxigeno no es un factor limitante en la cinética global de
biolixiviacion. Solo en los primeros dias de operacion y por un corto lapso, posterior al tiempo de
fase de latencia de los microorganismos ferrooxidantes, se hace notoria una demanda de oxigeno
por sobre lo que puede aportar el flujo de aire. Incluso para una concentracién elevada de
microorganismos adheridos, como se registra después de los 300 dias de operacion, la caida de la
concentracion de oxigeno en solucidn es casi imperceptible. La gran disponibilidad de oxigeno y
la alta tasa de transferencia, como lo sefala el grafico del Anexo I, producen el incremento de la
poblacion bacteriana ferrooxidante y thiooxidante en el piso de la pila. De acuerdo a esta
informacion, la concentracion de ferroso, en conjunto con la temperatura en el sistema, serian los
principales factores que limitarian el crecimiento de los microorganismos ferrooxidantes en la pila.
Por la gran disponibilidad de oxigeno en la solucion, tampoco se ve una competencia por el
consumo de este sustrato entre las bacterias thiooxidantes y ferrooxidantes.

La variacion del coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno parece estar gobernada
por los cambios en el flujo de liquido, dado que la disminucion de su valor se asocia directamente
con los periodos en donde la tasa de riego disminuye o el flujo de solucion es cortado. La
disminucién abrupta del coeficiente, observado en el grafico del anexo I, obedece al cambio en el

calculo del coeficiente k;, definido en la ecuacion (443). En este grafico también se aprecia que
los maximos valores del coeficiente se obtienen en la corona, lo que puede sefhalar que la
temperatura o el contenido volumétrico de gas en el lecho incrementan su valor. Por un lado la
temperatura aumentaria la transferencia de oxigeno en el liquido (incremento de la velocidad de
transporte por difusion), mientras que el hold up de gas incrementaria el area interfacial de
transferencia.

La velocidad superficial de gas aumenta o disminuye dependiendo de la temperatura en el exterior
de la pila. La reduccion de velocidad, cuando el gradiente de temperatura no es favorable, se explica
por el roce con el lecho poroso no saturado y por el peso de las secciones de volumen de aire frio
localizadas en la parte superior. Cuando la temperatura de la pila es mayor que la temperatura
exterior, el aumento de velocidad generada por la conveccion natural se impone a la pérdida
provocada por el esfuerzo viscoso, provocando una ganancia neta de la velocidad del flujo de aire
a medida que este asciende por la pila. La dindmica generada por los cambios de temperatura en el
exterior, respecto al interior del lecho, producen en la pila una suerte de ciclo de respiracion, donde
el transporte de oxigeno, dependiendo de las horas del dia, puede aumentar o disminuir de forma
importante para flujos menores de inyeccion de aire o en conveccion natural. En el anexo J se
visualiza el efecto flujo piston, en los instantes en que se reanuda el riego en la pila, luego de ciclos
de reposo. El efecto de flujo piston produce un aumento importante, en un muy corto periodo de
tiempo, de la velocidad superficial del flujo de aire, propiciado por una reduccion rapida del
contenido volumétrico de gas en el lecho. Por el contrario, con una tasa de riego continua, se
observa que la velocidad superficial del gas disminuye.

Del grafico 7-B) y Anexo C se advierte que la inyeccion de aire tiene un efecto negativo en el
balance de calor local del piso de la pila, produciendo una leve disminucion de la temperatura en
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la posicion inferior. A partir de los graficos presentados, no es posible asociar una relacion entre
velocidad superficial del flujo de aire y la disponibilidad de oxigeno en la solucidon para las
condiciones de operacion de la pila de BioSigma.

Lamentablemente, BioSigma no realizé mediciones experimentales para contrastar los datos de
simulacion obtenidos para la concentracion de oxigeno, temperatura y concentracién de bacterias
adheridas en cada seccion de la pila.

9.2. Analisis de Sensibilidad

En esta seccion se analiza el efecto del flujo de inyeccion de aire en la recuperacion de cobre, la
concentracion de oxigeno disuelto, la concentracion de microorganismos biolixiviantes adheridos
a las particulas y la temperatura al interior de la pila. También se realiza el analisis de la variacion
de la granulometria del mineral, la temperatura, los ciclos de riego y reposo, y el tamafio de pila
(altura) sobre la recuperacion, la concentracion de oxigeno en la solucion, el coeficiente global
volumétrico de transferencia de oxigeno y la velocidad superficial del flujo de aire.

9.2.1. Efecto del Flujo de Inyeccion de Aire

Los siguientes graficos se obtuvieron al modificar la velocidad superficial de inyeccion de aire en
la pila de BioSigma, estableciendo los otros parametros seglin la condicion base. En la leyenda de
algunos graficos, la condicion base se distingue con el rotulo “C. B.”.
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Grdfico 11. Recuperacion de cobre en la pila BioSigma a diferentes velocidades superficiales de

inyeccion de aire.
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Grdfico 12. Recuperacion final de cobre vs velocidad superficial de aire inyectado en la pila BioSigma.
Se destaca el valor de recuperacion asociado a la velocidad superficial de aire definido en el caso base.
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Grdfico 13. Detalle del Grdfico 12 para los primeros valores de velocidad superficial de aire inyectado
en la pila BioSigma.
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a diferentes tiempos de biolixiviacion.
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Grdfico 15. Concentracion de oxigeno en solucion en la pila BioSigma con qg = 0,006 [Nm’*/m’/h] a
diferentes tiempos de biolixiviacion.
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Grdfico 16. Concentracion de oxigeno en solucion en la pila BioSigma con conveccion natural a
diferentes tiempos de biolixiviacion.
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Grdfico 17. Promedio de concentracion de oxigeno en solucion (ultimos 200 dias) en la pila BioSigma
a diferentes velocidades superficiales de inyeccion de aire.
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Grdfico 18. A) Promedio de concentracion de bacterias ferrooxidantes adheridas (iltimos 200 dias) en
la pila BioSigma a diferentes velocidades superficiales de inyeccion de aire. B) Concentracion de
bacterias ferrooxidantes adheridas en la pila BioSigma con qg = 0,6 [Nm’/m*/h] (C. B.) a diferentes
tiempos de biolixiviacion. C) Concentracion de bacterias ferrooxidantes adheridas en la pila BioSigma
con qg = 0,006 [Nm?/m*/h] a diferentes tiempos de biolixiviacion. D) Concentracion de bacterias
ferrooxidantes adheridas en la pila BioSigma con conveccion natural a diferentes tiempos de
biolixiviacion. En los grdficos anteriores la altura 0 seiiala la corona.
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Grdfico 19. A) Promedio de concentracion de bacterias thiooxidantes adheridas (ultimos 200 dias) en la
pila BioSigma a diferentes velocidades superficiales de inyeccion de aire. B) Concentracion de
bacterias thiooxidantes adheridas en la pila BioSigma con qg = 0,6 [Nm?>/m’/h] (C. B.) a diferentes
tiempos de biolixiviacion. C) Concentracion de bacterias thiooxidantes adheridas en la pila BioSigma
con qg = 0,006 [Nm?/m*/h] a diferentes tiempos de biolixiviacion. D) Concentracion de bacterias
thiooxidantes adheridas en la pila BioSigma con conveccion natural a diferentes tiempos de
biolixiviacion. En los grdficos anteriores la altura 0 seiiala la corona.
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Grdfico 20. A) Promedio de temperatura (ultimos 200 dias) en la pila BioSigma a diferentes
velocidades superficiales de inyeccion de aire. B) Temperatura en la pila BioSigma con qg = 0,6
[Nm’>/m’/h] (C. B.) a diferentes tiempos de biolixiviacion. C) Temperatura en la pila BioSigma con qg =
0,006 [Nm’/m*/h] a diferentes tiempos de biolixiviacion. D) Temperatura en la pila BioSigma con
conveccion natural a diferentes tiempos de biolixiviacion. En los grdficos anteriores la altura 0 sefiala
la corona.

En el Gréfico 11 la linea discontinua sefala la simulacion realizada a la pila de BioSigma sin la
presencia de microorganismos. De este grafico se puede observar que la tasa de aireacion empleada
en la condicion base se encuentra casi en el limite de saturacién de oxigeno en la solucion. Esto
coincide con el analisis desarrollado en la seccion anterior. Segun el modelo, BioSigma utiliza un
flujo bastante elevado para airear la pila, obteniendo resultados poco eficientes considerando la
razon costo/beneficio en la implementacion del sistema de aireacion. Cuando se compara el
desempefio de la pila en el caso base con el caso abidtico, la diferencia de los valores de
recuperacion final es de mas de 25 puntos. La curva de recuperacion lograda en la lixiviacion
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abiotica permite apreciar el aporte de los microorganismos en la renovacion del agente oxidante,
en la despasivacion de la superficie de las particulas lixiviadas y en la elevacion de la temperatura
en el sistema.

En los Gréaficos 12 y 13 se puede apreciar que se obtiene una ganancia de mas de 15 puntos en la
recuperacion, al comparar la inyeccion de aire del caso base con el escenario de conveccion natural.
El detalle de la recuperacion final obtenida, presentado por el Grafico 13, permite cuantificar el
grado de mejora en la recuperacion con los incrementos del flujo de inyeccion de aire. Se puede
ver que basta con tener un flujo de aire 100 veces menor que el caso base para obtener un
desempefio aproximado del 90% en la recuperacion, respecto al logrado por la pila de BioSigma
en los 449 dias de operacion. Esto supone que pequefios incrementos en la tasa de aireacion, cuando
se tienen flujos muy pequeiios o cuando la pila es aireada por conveccidon natural, mejoran
rotundamente el grado de extraccion de cobre (para las caracteristicas mineraldgicas y las
propiedades fluidodinamicas de la pila BioSigma, considerada en este analisis).

En el Grafico 14, donde se analiza el caso base de aireacion, el perfil de concentracion de oxigeno
en solucion a lo largo de la pila se mantiene relativamente constante luego de los 150 dias de
operacion. En el Grafico 15, con un flujo de inyeccion 100 veces menor respecto al caso base, se
puede visualizar un escenario de transicion en la concentracion de oxigeno: posterior al dia 150, la
concentracion minima (de aproximadamente 1 ppm) se alcanza entre los 0,5 y 2 metros de
profundidad en la pila, que de acuerdo a los Graficos 18-C) y 19-C), es donde se acumula mas de
la mitad de los microorganismos adheridos a las particulas. Para la condicion de conveccion
natural, la concentracion de oxigeno en el liquido bajo los 2 metros de profundidad es casi cero. El
Grafico 17 resume la situacion sefialada para las diferentes velocidades superficiales de inyeccion
de aire, considerando el promedio de los ultimos 200 dias de operacién (para ese periodo se asume
una normalizacion de la temperatura, reacciones mineral-solucion y actividad bacteriana en la pila,
generando pocas variaciones en los parametros fundamentales del sistema). Como se puede
observar, en conveccion natural y flujos muy bajos de inyeccién de aire, la concentracion de
oxigeno en solucidon desciende rapidamente hasta valores inferiores a 0,5 ppm para profundidades
mayores a 1 m desde la corona, sin que se pueda reponer la concentracion de oxigeno en las
secciones inferiores de la pila. Pero con un flujo 600 veces menor al definido en el caso base (qg =
0,001), el perfil de concentracion promedio varia, produciéndose un aporte importante de oxigeno,
desde el flujo de aire hacia el liquido, en el piso de la pila.

Con los graficos 18 y 19 se puede desglosar el comportamiento de la actividad bacteriana con la
variacion del flujo de aire. En el caso base (referido en el apartado B) de los graficos antes
mencionados), la distribucion de microorganismos en el espacio vertical es bastante homogénea.
Como se sefialdo anteriormente, la mayor resistencia de las bacterias thiooxidantes en bajas
temperaturas les permite prosperar en las secciones superiores de la pila; en el caso contrario, las
bacterias ferrooxidantes, al preferir un entorno estable de temperatura, se concentran en las
secciones inferiores del lecho en el tramo final de operacion. La dinamica de crecimiento de
poblacion de las bacterias ferrooxidantes también puede estar asociada a una concentracion
limitada de ferroso en la posicion superior de la pila para los primeros dias de operacion (el cual es
consumido por los sulfuros) y a los parametros de adherencia de los microorganismos (las bacterias
consumidoras de ferroso tienen una menor capacidad de agarre a las particulas de mineral). Para
todos los escenarios de aireacion, se replica en general el mismo patrén de desarrollo poblacional
de los microorganismos, con las bacterias thiooxidantes desenvolviéndose en la parte superior del
lecho, y las ferrooxidantes concentrandose en las secciones inferiores. Con la disminucion del flujo
de aireacion se reduce notablemente la poblacion de microorganismos. Esto implica que la menor
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disponibilidad de oxigeno en solucién (aportado por el flujo de aire) restringe el potencial de
crecimiento de las bacterias. Los microorganismos thiooxidantes son los mas afectados con la
disminucion del caudal de aire, lo que se puede explicar por un mayor requerimiento de oxigeno
para su crecimiento (por condiciones mas idoneas de temperatura y disponibilidad de sustrato), aun
cuando su consumo estda limitado solo para las bacterias adheridas. Ambos tipos de
microorganismos, cuando el oxigeno condiciona su crecimiento, modifican su perfil de
concentracion, incrementando su presencia cerca de la corona.

En el grafico 20-A) se observa que, en promedio, a mayor flujo de aireacion, mayor es la
temperatura al interior de la pila, que se replica en una mayor tasa de reaccion entre el mineral y la
solucién. Como se habia comentado anteriormente, el flujo de aire con alta velocidad superficial,
en promedio mas frio que la solucidn de riego y la temperatura inicial de la pila, enfria la base de
la pila (grafico 20-B)). Se deduce de la informacion aportada por estos graficos que una buena tasa
de aireacion no solo incrementa la disponibilidad de oxigeno en solucion, sino que ademas mejora
el balance de calor en la pila (incrementa la temperatura promedio del lecho), generando sinergias
positivas en los procesos de biolixiviacion que ocurren en el lecho.

9.2.2. Efecto de la Granulometria

En esta seccion se modificod el porcentaje en peso de la fraccion de tamafio de las particulas de
mineral y el tipo de conveccion de la condicion base de la pila BioSigma. Se consideraron los casos
“granulometria -20%” y “granulometria +20%”. La granulometria -20% sefiala una granulometria
mas fina en la pila, donde se modifica el peso por fraccion de tamaiio: se resta un 20% del peso en
el mayor intervalo de tamafo, y se adiciona un 20% a los dos menores intervalos granulométricos
(10% a cada uno). La granulometria +20% define la modificacién contraria, generando una
granulometria mas gruesa. En la Tabla 6 se detallan las modificaciones realizadas en la distribucion
granulométrica.

Tabla 6. Datos de granulometria modificados.

Fraccidn de Tamaiio
-1"+1/2" | -1/2"+1/4" | -1/4" +30# | -30# +100#
Diametro Promedio (mm) 21,997 8,980 4,619 0,580
Peso por Fraccion (%) Caso Base 53 13 9 25
Peso por Fraccion (%) Gran. -20% 33 13 19 35
Peso por Fraccion (%) Gran. +20% 63 23 9 5

155




\ _____________________________________________ ag=0,6;
B ‘ Gran. Base
3] 6
= O N B [ qg=06;
o i Gran. -20%
c
: ag=0,6;
& =, Gran. +20%
S g
> § 3 Conv. Nat. ;
T O
3 Gran. Base
‘O S /
8§53 Conv. Nat. ;
3 S Gran. -20%
-+
g ) Conv. Nat. ;
8 Gran. +20%
o
O 0 e |
0051 152 25335445 5556657758859 95
Corona Altura de la Pila [m] Piso

Grdfico 21. Promedio de concentracion de oxigeno en solucion (iltimos 200 dias) en la pila BioSigma
a diferentes granulometrias del mineral y escenarios de conveccion.
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Grdfico 22. Promedio del kia (iltimos 200 dias) en la pila BioSigma a diferentes granulometrias del
mineral y escenarios de conveccion.
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Grdfico 23. Recuperacion de cobre en la pila BioSigma a diferentes granulometrias del mineral y
escenarios de conveccion.
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Grdfico 24. Promedio de las velocidades superficiales del flujo de aire (ultimos 200 dias) en la pila
BioSigma con conveccion natural a diferentes granulometrias del mineral.

El cambio en la granulometria del mineral no genera una variacion significativa en la concentracion
de oxigeno en el liquido. Del Grafico 21 se puede apreciar que, para la velocidad superficial del
caso base, la modificacion de la distribucion de tamafio de las particulas provoca una mayor
alteracion en la concentracion, siendo la simulacion con el caso granulometria +20% la con mayor
disponibilidad de oxigeno. La menor cinética de lixiviacion de las particulas de mineral mas
gruesas explicaria esta mayor concentracion de oxigeno.
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El coeficiente de transferencia se incrementa en casi el doble cuando se utiliza la granulometria -
20%. La pérdida en la transferencia de oxigeno no es tan significativa, respecto al caso base, cuando
se lixivia la pila con la granulometria del caso +20%. Segun el Gréfico 22, en promedio, el
coeficiente de transferencia es poco sensible respecto a los diferentes tipos de conveccion, para las
diferentes distribuciones granulométricas analizadas.

La granulometria mas fina tiene un mayor efecto en la recuperacioén cuando se considera la tasa de
aireacion del caso base. De esta forma, para una pila sin inyeccion de aire, si se disminuye
fuertemente la granulometria, el potencial incremento de la recuperacion seria relativamente menor
en comparacion al caso de implementar la inyeccion de aire en conjunto con una moderada
disminucion del tamafio promedio de particula del material.

La velocidad superficial promedio del flujo de aire, en conveccidon natural, es invariante a los
cambios de granulometria en la pila.

9.2.3. Efecto de la Temperatura

Para el analisis de la temperatura se establecieron los casos “temperatura -5 °C” y “temperatura +5
°C”, los cuales reducen o incrementan la temperatura del riego y del aire, y la temperatura ambiente
minima del caso base en 5 grados Celsius, respectivamente.

L T E Ty B A AV s g i g S O || RN 9g=06;
_ Temp. Base
Q 6
c ! !ttt | m——— qg = 016 ’
Q Temp. -5 °C
g 5
o — ag=0,6;
% g_ 4 “ Temp. +5 °C
% 2 Conv. Nat. ;
o '8 3 Temp. Base
c 2
0 g Conv. Nat. ;
Lé = 2 Temp. -5 °C
-+
GC) 1 Conv. Nat. ;
O Temp. +5 °C
5
] 0

0051 152 253 354 455 556 657 758 859 95
Corona Altura de la Pila [m] Piso

Grdfico 25. Promedio de concentracion de oxigeno en solucion (ultimos 200 dias) en la pila BioSigma
a diferentes temperaturas y escenarios de conveccion.
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Grdfico 26. Promedio del kpa (iltimos 200 dias) en la pila BioSigma a diferentes temperaturas y
escenarios de conveccion.
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Grdfico 27. Recuperacion de cobre en la pila BioSigma a diferentes temperaturas y escenarios de
conveccion.
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Grdfico 28. Promedio de las velocidades superficiales del flujo de aire (iltimos 200 dias) en la pila
BioSigma con conveccion natural a diferentes temperaturas.

La menor concentraciéon de oxigeno en el liquido se obtiene con las condiciones de menor
temperatura y conveccion natural. Sin embargo, la menor temperatura en conveccion forzada logra
la mayor concentracion promedio de oxigeno en solucion. Este resultado se puede entender al
considerar la informacion expuesta por el Gréafico 26. En este grafico se observa que el coeficiente
de transferencia aumenta con la temperatura y con la tasa de aireacion; ademas, al comparar los
cambios con la temperatura, se tiene un incremento en la misma proporcion para la inyeccion
forzada y la conveccion natural. Luego, por una menor tasa de transferencia, aun cuando se presenta
un consumo reducido del oxigeno (por una menor actividad bacteriana para bajas temperaturas), la
concentracion de oxigeno en solucion, en el caso de conveccion natural, es menor. Para la
condiciéon de conveccion forzada, la concentracion de saturacion de oxigeno en solucion limita los
niveles de oxigeno disuelto, reduciendo su concentracion a mayores temperaturas. Ademas se debe
considerar que, de acuerdo a los Graficos 18 y 19, la actividad bacteriana se incrementa con la
inyeccion de aire a la pila, lo que intensifica el consumo de oxigeno a altas temperaturas.

La velocidad superficial en conveccion natural, informada por el Grafico 28, aumenta con la
disminucion de temperatura. Al bajar la temperatura minima del ambiente, aumenta la diferencia
de temperatura promedio entre el interior de la pila y el exterior, lo que provoca un incremento en
la fuerza de flotacion, que a su vez genera un aumento en la velocidad superficial del gas. Si bien
la disminucién de temperatura del liquido y del aire afecta el balance de calor al interior de la pila,
el calor de reaccion permite mantener una temperatura promedio en el lecho lo suficientemente alta
para garantizar un mayor gradiente de temperatura con el exterior, en comparacion con el caso base
y el caso +5 °C.

El efecto neto de la temperatura en la tasa de transferencia, actividad bacteriana, tasa de reaccion
entre el mineral y la solucién, y flujo de aire en el escenario de conveccidn natural, se visualiza en
el Grafico 27. Para el caso de conveccion forzada, se ve un incremento de la recuperacion con el
aumento de la temperatura. Para la conveccion natural, dado que a bajas temperaturas ambientales
se favorece la ventilacion al interior de la pila, la recuperacién aumenta al disminuir la temperatura.
Esto hace explicito que en conveccion natural, un aumento de la temperatura global en el sistema
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no implica necesariamente una mayor recuperacion, si no estd acompafiado de un incremento del
flujo de aire por conveccion libre. Asi, con las condiciones usadas para la pila BioSigma en
conveccion natural, la mejora en la capacidad de transporte de oxigeno desde el aire hacia el liquido
es mas relevante que un incremento en la cinética de las reacciones de lixiviacion y las condiciones
de desarrollo de los microorganismos, provocado por un alza en la temperatura.

9.2.4. Efecto del Régimen de Riego y del Tamafio de Pila

Por la variabilidad de los datos reales de riego de la pila BioSigma, se construyen datos sintéticos
para las condiciones de operacion de una pila de biolixiviacion. De esta forma se analiza el efecto
de los ciclos de riego y reposo sin la interferencia del cambio constante de los valores de las
concentraciones de las especies y del flujo de liquido.

Se definen 3 tamaios de pila para estos nuevos datos sintéticos. Considerando el area de riego
original de la pila BioSigma, estas pilas tienen una altura de 6, 9 y 12 m. Las pilas sintéticas poseen
nuevos datos de ley, mineralogia y granulometria, detallados en la Tabla 7.

Tabla 7. Ley, mineralogia y granulometria para las pilas sintéticas.

Fraccion de Tamaiio
2" +1" -1" +1/4" -1/4" +100# | -100# +140#
Diametro Promedio (mm) 41,934 20,264 5,040 0,132
Peso por Fraccion (%) 6,8 67,9 22 3,3
Ley de Cobre (%) 0,62 0,62 0,62 0,62
Oxido Cu (%) 4,3 4,3 4,3 4,3
Contenido de Calcosina (%) 4,5 4,5 4,5 4,5
Cobre Asociado Covelina (%) 3,7 3,7 3,7 3,7
por Especie Bornita (%) 51,8 51,8 51,8 51,8
Calcopirita (%) 35,7 35,7 35,7 35,7
Oxido Cu (-) 1 1 1 1
Fraccion Liberada Calcosina (-) 1 1 1 1
de Cobre por Covelina (-) 1 1 1 1
Especie Bornita (-) 1 1 1 1
Calcopirita (-) 1 1 1 1

Las condiciones de operacion de las pilas sintéticas se especifican en la Tabla 8. Para definir los
ciclos de riego y reposo en estas pilas, se programan fases de biolixiviacion. En la Tabla 9 se
informa que la variacion de los ciclos de riego y reposo se realiza en un lapso de 195 dias. Se
definen tres casos diferentes de ciclos de riego y reposo para la fase “segunda etapa de
biolixiviacion”: un dia riego y dos dias de reposo, un dia riego y cuatro dias de reposo, y riego
continuo. Para estos tres casos, el resto de los dias de operacion (las cuatro fases restantes de
biolixiviacion) se mantienen constantes. Los pardmetros informados en las Tablas 8 y 9 son fijos
para los 365 dias de operacion. Para mantener constante la razon de lixiviacion en las tres pilas, se
utiliza una tasa de riego (que es fija en todo el periodo de operacion, salvo los dias de reposo
estipulados en la segunda etapa de biolixiviacion, en donde el flujo es cero) de 5,3, 8 y 10,7 L/h/m?
en las pilas de 6, 9 y 12 m, respectivamente.

Todas las simulaciones de las pilas sintéticas consideraron el escenario de conveccion natural, y
utilizaron los datos de entrada de las Tablas 1, 2 y 3.
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Tabla 8. Condiciones de operacion para las pilas sintéticas.

Valor Unidades
Tiempo de Operacion 365 | dias
Tasa de Riego - | L/h/m?
Acido -lg/L
Cobre 0,2|g/L
.. Ferroso 1,5|g/L
Concentracion .
. Férrico 1,5|g/L
de Especies A - 01le
en el Riego monio 1)e/
M. O. Ferrooxidantes - | cel/mL
M. O. Thiooxidantes - | cel/mL
Oxigeno 5] ppm
Temperatura del Riego 22,1(°C
Tasa de Aireacion () 0| Nm3/m?/h
Temperatura del Aire Inyectado 10|°C

Tabla 9. Concentracion de dcido y de microorganismos en el riego para cada fase de biolixiviacion

Fases de Biolixiviacién Tipo de Duracidén de Conf:entracién Concentraciéon M. O.
Riego la Fase (dias) | de Acido (g/L) F.yT. (cel/mL)
Acondicionamiento Acido | Continuo 26 63,7 1,00E+04
Inoculacion Continuo 26 10 2,00E+07
Primera Etapa Biolix. Continuo 80 10 1,00E+05
Segunda Etapa Biolix. Variable 195 10 1,00E+04
Lavado Continuo 38 10 1,00E+04
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Grdfico 29. Promedio de concentracion de oxigeno en solucion (ultimos 200 dias) a diferentes ciclos de

riego y reposo y tamarios de pila con conveccion natural.
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Grdfico 30. Promedio del kra (ultimos 200 dias) a diferentes ciclos de riego y reposo y tamaiios de pila
con conveccion natural.

163



60

55
50
X 45
(]
5 40
o
g 35
_g 30 7 / —— 1 d Riego, 2 d Reposo; Pila 6 m
fg ——1 d Riego, 4 d Reposo; Pila 6 m
25 . . )
g Riego Continuo; Pila6 m
g. 20 ; ——1 d Riego, 2 d Reposo; Pila9 m
8 15 1 d Riego, 4 d Reposo; Pila9 m
o Riego Continuo; Pila 9 m
10 — 1 d Riego, 2 d Reposo; Pila 12 m
5 -1 d Riego, 4 d Reposo; Pila 12 m
Riego Continuo; Pila 12 m
0

0 25 50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300 325 350
Tiempo [dias]

Grdfico 31. Recuperacion de cobre a diferentes ciclos de riego y reposo y tamaiios de pila con
conveccion natural.
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Grdfico 32. Promedio de las velocidades superficiales del flujo de aire (ultimos 200 dias) a diferentes
ciclos de riego y reposo y tamaiios de pila con conveccion natural.
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El perfil de concentracion de oxigeno en el liquido se mantiene relativamente constante para los
diferentes casos de ciclo de riego y reposo y tamafios de pilas. En los primeros 0,5 m de
profundidad, se aprecia una concentracién levemente superior de oxigeno para los casos de riego
continuo para los tres tamafios de pila.

Del Grafico 32 se desprende que, en general, a mayor tamafo de la pila y menor tasa de riego
promedio, mayor es la velocidad superficial del gas. A mayor altura de la pila, mayor es el efecto
de aislante térmico del lecho. Al conservar mejor el calor generado por las reacciones del mineral,
el gradiente de temperatura en el tiempo de operacidn es en promedio mayor para las pilas altas.
Luego, las grandes diferencias de presion en las secciones superiores posibilita el desarrollo de
elevadas velocidades superficiales cerca de la corona de las pilas de mayor altura. Para un menor
contenido de humedad en la pila (es decir, para ciclos prolongados de reposo) la resistencia que
opone el lecho no saturado al flujo de aire es menor (mayor espacio de circulacion del gas entre los
intersticios proporcionados por las particulas solidas y la solucion impregnada), lo que causa un
mayor flujo de aireacion.

Los mayores valores de coeficiente de transferencia se alcanzan con el riego continuo. Bajo este
régimen de riego, el valor promedio del coeficiente se mantiene constante en todo el perfil de la
pila, independiente del tamafio de ésta. Cuando existe una alteracion en el flujo de liquido, el
coeficiente de transferencia modifica su valor en la posicion vertical. La reduccion del coeficiente
de transferencia estd asociada a una caida del flujo de liquido que percola el lecho. La disminucion
mas drastica del coeficiente lo experimenta la pila de 12 m. Esto indica que el control de la
transferencia de oxigeno, mediante ciclos de riego y reposo, en pilas de gran altura no genera un
incremento en el coeficiente global volumétrico de transferencia. Se puede establecer que el
aumento del 4drea interfacial de transferencia, al reducir el hold up de liquido, no compensa la
pérdida de transporte advectivo de oxigeno provocado por la inexistencia de movimiento de la
solucion. Al combinar estos dos fendmenos, prevalece el ultimo mencionado, lo que repercute en
la disminucion del coeficiente de transferencia. La tendencia observada del incremento del
coeficiente con la profundidad, para los ciclos con reposo, puede vincularse con el aumento de la
temperatura y la velocidad superficial de escurrimiento del liquido en las posiciones inferiores de
la pila.
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10. CONCLUSIONES

Se desarrolld el modelamiento fenomenologico de la fluidodindmica de la fase gaseosa y del
balance de oxigeno en una dimension al interior de una pila de biolixiviacion. Estos modelos fueron
integrados a un modelo general de biolixiviacion, desarrollado por la empresa BioSigma, el cual
considera la fluidodinamica de la fase liquida, reacciones entre mineral-solucion de especies
sulfuradas y oxidadas de cobre, crecimiento de microorganismos oxidantes de hierro y azufre,
balance de calor, especiacion y precipitacion de especies en solucion. Los modelos también pueden
ser usados para simular columnas y botaderos.

Se empled la ecuacion general de conservacion de masa para determinar la concentracion de
oxigeno en cada fase. Por la complejidad de esta ecuacion, se utilizoé el método operator splitting
para resolverla numéricamente. El método operator splitting secciona la ecuacidon general de
balance en las ecuaciones de adveccion y difusion/dispersion y las ecuaciones de transferencia y
consumo de oxigeno. Estas ecuaciones se modelaron de forma individual, representando cada una
los sub-procesos de transporte, consumo y aporte de oxigeno en la solucion y en el aire.

Los modelos de adveccion y difusion/dispersion se discretizaron mediante el método numérico de
volumenes de control y se resolvieron utilizando el algoritmo de Thomas. En el modelo de
adveccion y difusion de oxigeno en el aire se incorpord la condicion de borde de transferencia de
oxigeno desde la atmosfera hacia la corona de la pila, por medio del transporte convectivo generado
por el viento. Para el balance de oxigeno en el liquido, se calculd la concentracion de saturacion de
oxigeno en la solucion, que limita la concentracion de esta especie en funcion de la temperatura
del lecho.

El modelo de determinacién de la tasa de transferencia y consumo se resolvio a través del método
de Newton-Raphson, considerando como datos de entrada los valores de las concentraciones
determinados por los modelos de adveccion y difusion/dispersion. Este modelo actualiza la
concentracion, incorporando la transferencia de oxigeno entre ambas fases y el consumo de
oxigeno por la actividad bacteriana. Para estimar la tasa de transferencia de oxigeno entre el liquido
y el gas, se calcul6 el coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno. El coeficiente se
compone de dos pardmetros, los cuales se estimaron de forma teérica, considerando relaciones
geométricas y ecuaciones empiricas aportadas por la literatura. El valor del coeficiente depende de
la temperatura, el hold up de liquido, la velocidad superficial de la solucion y el tamafio promedio
de particulas en el lecho.

El modelo de la fluidodinamica de la fase gaseosa determina los campos de velocidades y presiones
del aire. La velocidad del aire es una variable que debe ser conocida para resolver la ecuacion de
conservacion de oxigeno en el gas. Se usé la ecuacion de conservacion de movimiento para modelar
el flujo de aire, la cual considera la resistencia que opone el medio poroso al flujo de aire
(permeabilidad del lecho) y la gravedad del fluido. Se introdujo una modificacion a la ecuacion de
conservacion de movimiento para modelar el movimiento del fluido controlado por la conveccion
natural. Esta ecuacion también se discretizd por volimenes de control, pero se resolvio
numéricamente a través del algoritmo SIMPLER, en conjunto con el algoritmo de Thomas.

Los modelos descritos anteriormente se escribieron en modulos (programas externos, donde el
codigo se escribe utilizando una estructura con caracteristicas de funcion), los cuales son invocados
por el programa principal del modelo general de biolixiviacion. Adicionalmente se construyd un
moédulo de entorno grafico computacional. Este ultimo le otorga al modelo general de
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biolixiviacion una interfaz grafica amigable, la cual facilita el desarrollo de las pruebas de
simulacion, ajuste del modelo y obtencion de las variables de salida.

Por medio de simulaciones, se evaluo el impacto de la aireacion natural y forzada en la recuperacion
de cobre, la concentracion de oxigeno en solucion, la temperatura y la actividad de los
microorganismos biolixiviantes. También se estudio el efecto de la granulometria, la temperatura,
los ciclos de riego y reposo y las dimensiones del lecho en la variacion de la tasa de transferencia
de oxigeno y el flujo de aire, en condiciones de conveccion natural, al interior de la pila.

El modelo se calibro utilizando datos experimentales de una pila operada por BioSigma. El ajuste
de los parametros tedricos permitié que el modelo obtuviera buenos resultados en las curvas de las
variables de operacion mas relevantes, al compararlas con los datos reales (ver Graficos 1, 2, 3, 4,
5y6).

De los resultados obtenidos en el caso base (condiciones de operacion y datos de entrada de la pila
BioSigma), las simulaciones revelaron que la tasa de riego es la variable que produce un mayor
cambio en la temperatura al interior de la pila (principalmente en los primeros dias de operacion)
y que el calor generado por las reacciones de lixiviacion, fomentado por la actividad bacteriana,
aporta un incremento marginal en la temperatura del sistema. Se encontrd que el aumento de la
poblacion de microorganismos thiooxidantes eleva el promedio de temperatura al interior de la
pila.

Segun la informacion expuesta por los graficos de simulacion, en conveccion forzada, la
temperatura es el factor preponderante en la baja tasa de crecimiento de los microorganismos
ferrooxidantes y en la consecuente baja tasa de renovacion de férrico en solucion.

Los resultados sustentan la gran correlacion que existe entre la concentracion de bacterias
ferrooxidantes adheridas y la concentracion de férrico en solucion. La regeneracion del stock de
férrico en cada seccidn de la pila, durante los primeros 200 dias de operacion, esta limitado por la
cinética de lixiviacion de los minerales sulfurados y/o por una baja concentracion de bacterias
ferrooxidantes en las secciones inferiores de la pila.

Para la tasa de aireacion definida en el caso base, la concentraciéon de oxigeno no es un factor
limitante en la cinética global de biolixiviacion. En efecto, de acuerdo al modelo, BioSigma utiliza
un flujo bastante elevado para airear la pila.

La dindmica generada por los cambios de temperatura en el exterior, respecto al interior del lecho,
producen en la pila una suerte de ciclo de respiracion, donde el transporte de oxigeno, dependiendo
de las horas del dia, puede aumentar o disminuir de forma importante, para flujos menores de
inyeccion de aire o en conveccion natural. También se observé que el aporte de oxigeno realizado
por la atmosfera esta fuertemente influenciado por la temperatura.

Al utilizar diferentes flujos de inyeccion de aire en el caso base, el modelo reportd una ganancia de
mas de 15 puntos en la recuperacion de cobre, al comparar la inyeccion de aire usada originalmente
por BioSigma con el escenario de conveccion natural. El modelo también informa que al inyectar
aire con una velocidad superficial sobre los 0,1 [Nm*/m*h] en la pila, la ganancia obtenida en la
recuperacion final es casi despreciable.

Al analizar el caso base de aireacion, el perfil de concentracion de oxigeno a lo largo de la pila se
mantiene relativamente constante luego de los 150 dias de operacion. Con un flujo de inyeccion
100 veces menor respecto al caso base, se percibe un escenario de transicion en la concentracion
de oxigeno, donde la concentracion minima (de aproximadamente 1 ppm) se alcanza entre los 0,5
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y 2 metros de profundidad en la pila. Para la condicion de conveccion natural, bajo los 2 metros de
profundidad, la concentraciéon de oxigeno en el liquido es casi cero. Las simulaciones en
condiciones de conveccion natural y flujos muy bajos de inyeccion de aire, reproducen que la
concentracion de oxigeno en solucidon desciende rapidamente hasta valores inferiores a 0,5 ppm
para profundidades mayores a 1 m desde la corona, sin que se pueda reponer la concentracion de
oxigeno en las secciones inferiores de la pila.

Para todos los escenarios de aireacion, se replica en general el mismo patrén de desarrollo
poblacional de los microorganismos, con las bacterias thiooxidantes desenvolviéndose en la parte
superior del lecho, y las ferrooxidantes concentrandose en las secciones inferiores. Con la
disminucion del flujo de aireacion se reduce notablemente la poblacion de microorganismos. Lo
anterior supone que el menor aporte de oxigeno realizado por el flujo de aire restringe el potencial
de crecimiento de las bacterias. Los microorganismos thiooxidantes son los mas afectados con la
disminucién del caudal de aire, dada las condiciones mas idoneas de temperatura y disponibilidad
de azufre en el lecho. Los microorganismos ferrooxidantes y thiooxidantes modifican su perfil de
concentracion cuando el oxigeno en el liquido estd en bajas concentraciones, incrementando su
poblacion cerca de la corona.

El modelo sugiere que a mayor flujo de aireacién, mayor es la temperatura al interior de la pila, lo
que conduce a una mayor tasa de reaccion entre el mineral y la solucion. De esta manera, una buena
tasa de aireacion no solo incrementa la disponibilidad de oxigeno en solucion, sino que ademas
mejora el balance de calor en la pila, generando sinergias positivas en los procesos de biolixiviacion
que ocurren en el lecho.

El modelo sefala que el cambio en la granulometria del mineral no genera una variacion
significativa en la concentracion de oxigeno en el liquido. Por otro lado, el coeficiente de
transferencia experimenta un fuerte incremento cuando se utiliza una menor granulometria. En
promedio, el coeficiente de transferencia es poco sensible respecto a los diferentes tipos de
conveccion, para las diferentes distribuciones granulométricas analizadas. La velocidad superficial
promedio del flujo de aire, en conveccion natural, es invariante a los cambios de granulometria en
la pila.

Las simulaciones efectuadas evidencian que la menor concentracion de oxigeno en el liquido se
obtiene con las condiciones de menor temperatura y conveccion natural. Sin embargo, la menor
temperatura en conveccion forzada logra la mayor concentracion promedio de oxigeno en solucion.
El modelo predice que, en el caso base, el coeficiente de transferencia aumenta con la temperatura
y con la tasa de aireacion. Luego para bajas temperaturas, por una menor tasa de transferencia, aun
cuando se presenta un consumo reducido del oxigeno, la concentracion de oxigeno en solucion es
menor en el caso de conveccion natural. Para la condicion de conveccion forzada, el aumento de
temperatura disminuye la concentracion de saturacion de oxigeno en solucién y aumenta la
actividad bacteriana, lo que reduce la cantidad de oxigeno en el liquido.

La velocidad superficial en conveccion natural aumenta con la disminucion de temperatura
ambiente, debido a que el gradiente de temperatura entre el interior de la pila y el exterior aumenta,
aun cuando se disminuye la temperatura de la solucion y del aire.

Al analizar la recuperacion, para el caso base se tiene un incremento de este parametro con el
aumento de la temperatura. Para la conveccion natural, dado que a bajas temperaturas ambientales
se favorece la ventilacion al interior de la pila, la recuperacién aumenta al disminuir la temperatura.
El modelo infiere que en conveccion natural, un aumento de la temperatura global en el sistema no
implica necesariamente una mayor recuperacion, si no estd acompanado de un incremento del flujo
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de aire por conveccion libre. Asi, con las condiciones usadas para la pila BioSigma en conveccion
natural, la mejora en la capacidad de transporte de oxigeno desde el aire hacia el liquido es mas
relevante que un incremento en la cinética de las reacciones de lixiviacion y las condiciones de
desarrollo de los microorganismos, provocado por un alza en la temperatura.

El perfil de concentracion de oxigeno en el liquido se mantiene relativamente constante para los
diferentes casos de ciclo de riego y reposo y tamafios de pilas. En general, a mayor tamafio de la
pila y menor tasa de riego promedio, mayor es la velocidad superficial del gas.

Cuando existe una alteracion en el flujo de liquido, el coeficiente de transferencia modifica su valor
en la posicion vertical. En conveccion natural, la reduccion del coeficiente de transferencia esta
asociada a una caida del flujo de liquido que percola el lecho. El modelo indica que al cortar el
riego en pilas de gran altura, el aumento del area interfacial de transferencia, generado por la
disminucién de la humedad en el lecho, no compensa la pérdida de transporte advectivo de oxigeno
provocado por la ausencia de movimiento de la solucion, produciéndose una disminucion neta del
coeficiente global volumétrico de transferencia. Sin embargo, por la mayor aireacion, en las pilas
de mayor altura existe una mejor transferencia de oxigeno.

Las simulaciones arrojaron resultados que son coherentes con lo esperado y observado
experimentalmente ante determinados cambios de variables y condiciones de operacion. Lo
anterior corrobora una buena reproductibilidad del modelo con la realidad.

La implementacion de los modelos desarrollados repercutio en un aumento de la capacidad
predictiva del modelo general de BioSigma, incrementando la utilidad de estos programas como
herramienta primordial en el disefio y planificacion de las operaciones de biolixiviacion en
minerales de cobre.
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11. NOMENCLATURA
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Fi(T)
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2

Espesor de la capa de liquido que recubre las particulas en el lecho
Paso en el tiempo
Paso en el espacio (distancia entre nodos)

Fraccion volumétrica de la fase i en el lecho
Contenido volumétrico de liquido residual

Contenido volumétrico de liquido en el lecho saturado de liquido

Velocidad especifica de crecimiento del microorganismo [
Viscosidad dinamica de la fase i

Velocidad especifica maxima de crecimiento del microorganismo
[

Densidad de la fase/especie [

Densidad del mineral

Coeficiente estequiométrico

Tortuosidad de los canales de aire

Humedad relativa del aire

Area interfacial entre las fases liquida y gaseosa por unidad de
volumen

Area efectiva de circulacion o escurrimiento del fluido
Area especifica del lecho

Area de riego
Componente de fuerza de cuerpo en la direccion vertical
Diametro del canal de aire

Didmetro promedio de las particulas de mineral que componen el
lecho

Diametro promedio de particulas del intervalo granulométrico de
mayor tamano

Coeficiente de difusion efectiva

Coeficiente de dispersion hidrodindmica

Energia de activacion

Factor de correccion, aplicado para considerar el nimero efectivo
de particulas que presentan un recubrimiento completo por el film
liquido (representa el efecto tamafio del aglomerado)

Factor de correccion de la velocidad especifica maxima de
crecimiento del microorganismo [ en funcion de la temperatura
Concentracion de ferroso en la fase liquida

Vector constante de aceleracion gravitacional

Coeficiente de transferencia convectiva de oxigeno para un fluido
turbulento, paralelo a una interfase plana

170

[m]

[d]

[m]

[m? fase i /
m?® lecho]
[m? liquido /
m?® lecho]
[m? liquido /
m?® lecho]
[1/d]
[kg/(m-s)]
[1/d]

[kg/m’]
[kg/m?]

[m?/m?]
[m’]

[m?/ m?
lecho]

[m’]
[kg/(m*s?)]
[m]

[m]
[m]
[m?/d]

[m?/d]
[J/mol]

[kg/m?]
[m/s?]

[m/d]



sat

Por

Constante de Henry para el oxigeno disuelto en el liquido
Factor adimensional de grupo de transferencia de masa
Flujo de difusion en la fase i

Constante cinética de reaccion quimica

Constante cinética intrinseca de reaccion quimica
Permeabilidad intrinseca del lecho

Coeficiente global de transferencia de oxigeno entre las fases
liquida y gaseosa

Coeficiente global volumétrico de transferencia de oxigeno entre
las fases liquida y gaseosa

Permeabilidad relativa gaseosa del lecho

Permeabilidad gaseosa efectiva del lecho

Constante de saturacion respecto a la concentracion de ferroso
Constante de saturacion respecto a la concentracion de oxigeno
para el microorganismo i

Constante de saturacion respecto a la concentracion de azufre
Longitud de los canales de aire

Largo de la corona de la pila

Orden de reaccion

Coeficiente de mantencion de ferrooxidantes en ferroso

Coeficiente de mantencion de thiooxidantes en azufre

Peso molecular
Numero de canales de aire por unidad de volumen de lecho
Numero de particulas de mineral por unidad de volumen de lecho

Numero de particulas del intervalo granulométrico de mayor
tamafio en cada seccion de lecho

Concentracion de oxigeno en la atmosfera (concentracion
invariante para una cierta distancia sobre la corona de la pila)

Concentracion de oxigeno en la fase I
Concentracion de saturacion del oxigeno disuelto en agua destilada
Presion total del sistema

Presion parcial de la especie {

Presion de saturacion del vapor de agua (presion de vapor en
equilibrio)

Numero de Péclet

Porosidad del lecho seco

Peso atomico

Velocidad superficial (velocidad de Darcy) del fluido de fase i
Flujo del fluido de fase {

Constante de los gases ideales
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[kg/(m*d)]
[m/d]
[m/d]

[m?]

[m/s]

[1/s]
[m’]
[kg/m?]

[kg/m?]

[keg/m’]
[m]

[m]

[kg Fe /
(cel-d)]
[kg S/

(cel-d)]
[g/mol]
[1/m? lecho]

[1/m?lecho]
[1/m?lecho]

[kg/m’]

[kg/m?]
[kg/m?]
[atm]
[atm]

[atm]

[m? vacio /
m? lecho]
[g/mol]
[m/d]
[m?/d]
[J/(K-mol)]



[S°1;

Radio de los canales de aire
Radio hidraulico

Numero de Reynolds
Concentracion de azufre elemental extraido del mineral

Saturacion efectiva del liquido

Numero de Schmidt

Numero de Sherwood

Tiempo

Temperatura del sistema

Temperatura ambiente (sobre la corona de la pila)

Velocidad intersticial del fluido de fase I

Velocidad promedio del flujo de gas al interior de los canales de
aire

Velocidad minima de transicion del flujo de aire

Velocidad promedio del aire / viento

Concentracion del microorganismo I adherido a la superficie de
las particulas

Concentracion de ferrooxidantes en la fase liquida
Rendimiento de ferrooxidantes en ferroso

Rendimiento de thiooxidantes en azufre

Posicion en el eje vertical

11.1. Subindices

Ent

+ n ~Q

Valor de la variable evaluada en la entrada del sistema
Microorganismos ferrooxidantes

Fase gaseosa

Fase liquida

Fase solida

Microorganismos thioooxidantes
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[m]
[m]

[kg azufre /

m?® mineral]

[d]
[K]
[K]
[m/d]
[m/s]

[m/s]
[m/s]

[cel/m?]

[cel/m?]
[cel / kg Fe]
[cel / kg S]
[m]
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ANEXOS

Anexo A. Método Operator Splitting

Los procesos fisicos complejos son frecuentemente modelados por sistemas de ecuaciones
diferenciales parciales lineales y no lineales. Debido a la complejidad de estas ecuaciones, en la
mayoria de los casos no existe un método que pueda proveer una solucién numérica con muy buena
precision, asociada a un bajo costo computacional [69]. Para poder simplificar la solucion de las
ecuaciones diferenciales no lineales, se introduce un procedimiento de division de operadores, el
cual es usado ampliamente para resolver problemas de adveccion-difusion-reaccion en ecuaciones
de conservacion de masa y en ecuaciones de Navier-Stokes.

La principal idea del método operator splitting se basa en dividir o desacoplar una ecuacion
compleja (modelo global) en varias ecuaciones mas simples (sub-modelos), y resolver estas
ecuaciones simples con métodos adaptados de discretizacion y de solucién numérica (esquema de
calculo numérico apropiado). Se intenta obtener un conjunto de sub-ecuaciones para los cuales
estan disponibles algoritmos de resolucion mas simples y mas practicos de programar
computacionalmente.

Los sub-operadores se escogen considerando los diversos procesos fisicos que representa la
ecuacion diferencial. Para obtener una solucion aproximada del problema original, se resuelve una
secuencia de sub-modelos, los cuales generan un “error de division”. El orden del error de division
puede ser estimado tedricamente, y éste depende del espacio temporal de integracion definido.

El método numérico global se conforma cuando los esquemas de cédlculo numérico de cada sub-
ecuacion se asocian mediante el método operator splitting, acoplando las soluciones simplificadas
individuales en una sola solucion final corregida.

A continuacion se formula el método en una forma bastante simplificada.
Se desea resolver el siguiente tipo de problema (problema de Cauchy) [70]:
dw

7 +Aw) =0 ; w(t=0)=w, (477)

Donde A es un operador no especificado. Asumiendo que A = A; + A, se puede escribir en una
manera “natural” (donde Aq y A, son sub-operadores que componen el operador original), el
método operator splitting permite resolver de forma separada el problema de la ecuacion (477), en
un dominio de tiempo t € [0, T], al considerar los siguientes sub-problemas [71]:

*

dt

+A W) =0 ; w'(t=0)=w, (478)

dW**
dt

+A, (W) =0 ; wo(t=0)=w*({t=T) (479)

La solucién aproximada del problema original en el tiempot = T es w(T) = w**(T).
Naturalmente, el problema y la condicién inicial de la ecuacion (477) deben cumplir un conjunto
de condiciones de borde, las cuales seran consideradas adecuadamente en la primera division
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(ecuacion (478)). Lo anterior se debe a que el operador A; contiene derivadas espaciales de la
variable.

Para los intervalos de tiempo discreto utilizados en este modelo, la magnitud del error generado al
adoptar el método operator splitting es relativamente bajo.

Anexo B. Método de Newton-Raphson

El método de Newton-Raphson es un método iterativo usado para encontrar aproximaciones de las
raices de una funcion real. El método utiliza los primeros términos de la serie de Taylor de una

funcion f (x) en la vecindad de una raiz supuesta [72].

Al conservar solo los términos de primer orden de la serie de Taylor de la funcion f (x) alrededor
del punto X = X + €, se tiene la siguiente aproximacion:

d
O+ 6) ~ fxro) + L

dx € (480)

X=Xq

La expresion anterior puede usarse para estimar la cantidad de ajuste € requerido para acercarse
hacia la raiz, comenzando desde un valor inicial supuesto X. Al imponer que Xy + € es laraiz de
la funcion y redefinir € = €, se tiene:

af

-1
€0 = —f(x0) (E . ) (481)

La ecuacion (481) es el primer ajuste realizado para encontrar la raiz de f (x). Estableciendo x; =

Xo + € se puede calcular un nuevo €1, y asi sucesivamente, el proceso puede ser repetido hasta
que converge a un punto fijo (la raiz). Con una buena eleccion inicial de la posicion de la raiz, para

cada nimero natural n, se puede aplicar iterativamente el algoritmo:

d
Xne1 = Xp — (%) (d_f

-1
. x:xn> (482)

Donde X, 41 es el nuevo valor del cero aproximado de la funcion y X, es el valor previo calculado
del cero en la iteracion n.

La iteracion del algoritmo se detiene cuando se satisface un criterio de convergencia dado.
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Anexo C. Perfil de Temperaturas Durante el Tiempo de Operaciéon

Perfil de Temperaturas Durante el Tiempo de Operacion

Gradiente de Temperatura [°C]
20
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Temperatura [°C]

36

45
Posicion [m]
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Anexo D. Concentracion de Bacterias Ferrooxidantes y Thiooxidantes Adheridas en Cada Seccion de la
Pila Durante el Tiempo de Operacion

Concentracion de Bacterias Ferrooxidantes y Thiooxidantes (Malla) Adheridas en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacion

Concentracion de Bacterias Ferrooxidantes [celig]
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Anexo E. Concentracion de Acido en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacién

Concentracion de Protones Totales (A(:ido) en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacién

Concentracion de Acido [g/L]
0.95

F0.71

08

0.8

0.48
0.4

Concentracion [g/L]

02

oo

0.24

200
Tiempo [dias]

1 0.0021
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Anexo F. Concentracion de Férrico en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacion

Concentracion de Férrico en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacién

Concentracion de Férrico [g/L]
1.2

r 0.9z

0.61

Concentracion [g/L]

0.3

45

Posicitn [m] Tiempo [dias]

1 1.3e-08
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Anexo G. Perfil de Concentraciones de Oxigeno en la Solucion Durante el Tiempo de Operacion

Perfil de Concentraciones de Oxigeno en la Solucién

Gradiente de Concentracion Oxigeno en la Solucién [ppm]
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Anexo H. Perfil de Concentraciones de Oxigeno en el Aire Durante el Tiempo de Operacion

Perfil de Concentraciones de Oxigeno en el Aire
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Anexo I. Coeficiente kra en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de Operacion

Coeficiente kpa en Cada Seccidon de la Pila

Coeficiente de Transferencia kya [1/s]
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Anexo J. Velocidad Superficial del Flujo de Aire en Cada Seccion de la Pila Durante el Tiempo de
Operacion

Velocidad de Darcy [m/s]

Evolucion de Ia Tasa de Aireacion en Cada Seccion de la Pila
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