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RESUMEN

En este trabajo encontrara una propuesta de flujo de trabajo que integra herramientas de
codigo abierto y colaborativo, especificamente Blender, OpenFoam y paraView para
modelar el comportamiento hidrodinamico de biorreactores, la validacidon del flujo de
trabajo creado se realizd con un biorreactor metanogenico escalonado que ha sido
trabajado con anterioridad a escala laboratorio y desarrollado en alianza de investigacion
entre la UAN y la UFOP. El planteamiento y la comprensién de las herramientas fue realizado
bajo la guia de ejemplos practicos y finalmente el acople a un caso de estudio, con base en
la busqueda bibliografica encontramos que este es un novedoso trabajo para el drea de
modelacién hidrodindmica en el contexto de los bioprocesos. Por ultimo se concluye en la
viabilidad de aplicar el esquema aqui propuesto para incrementar y facilitar el desarrollo de
bioprocesos y las perspectivas de automatizar las simulaciones en investigaciones futuras
creando scripts de Python e incluyendo analisis en herramientas como R Studio y Power Bi
que complementan todo un portafolio Open Source, que en comparacion con software
licenciado representa una elevada inversién en licenciamiento y mantenimiento de los
software actualizados.

Palabras Clave: Dindmica computacional de Fluidos, CFD, OpenFOAM, Blender,
bioprocesos, biorreactores, modelacién, simulacién, comportamiento hidrodindmico, flujo
de trabajo.

ABSTRACT

In this work you will find a workflow proposal that integrates collaborative and open source
tools, specifically Blender, OpenFoam and paraView to model the hydrodynamic behavior
of bioreactors, the validation of the created workflow was carried out with a stepped
methanogenic bioreactor that has been previously worked on a laboratory scale and
developed in a research alliance between UAN and UFOP. The approach and understanding
of the tools was carried out under the guidance of practical examples and finally the
coupling to a case study, based on the bibliographic search we found that this is a novel
work for the area of hydrodynamic modeling in the context of the bioprocesses. Finally, it
is concluded on the feasibility of applying the scheme proposed here to increase and
facilitate the development of bioprocesses and the prospects of automating simulations in
future research by creating Python scripts and including analysis in tools such as R Studio
and Power Bi that complement a whole Open Source portfolio, which in comparison with
licensed software represents a high investment in licensing and maintenance of updated
software.

Keywords: Computational Fluid Dynamics, CFD, OpenFOAM, Blender, paraView,
bioprocesses, bioreactors, model, simulation, hydrodynamic behavior, workflow.



1. INTRODUCCION

En la dltima década los bioprocesos han tenido un auge notable debido a la diversificacién
en sus campos de aplicacién, la construccion del conocimiento va alcanzando un nivel de
madurez que permite su uso con elevados rangos de confiabilidad en diferentes areas
industriales, grandes centros urbanos y comunidades rurales. El enfoque orientado hacia el
tratamiento de residuos se ha diversificado y conceptos como biorrefinerias entraron en
juego permitiendo asegurar el saneamiento de efluentes con cargas contaminantes y la
obtencién de bioproductos como biocombustibles, energia, calor y productos de valor
agregado de interés comercial y agricola (Flores et al., 2019; Gavrilescu, 2014).

La remocion biolégica de nutrientes especialmente fosforo y nitrégeno para evitar la
eutrofizaciéon de cuerpos hidricos es un gran reto especialmente porque el proceso de
degradacion para cumplir con normatividad requiere en la mayoria de casos tratamiento
aerobio que no logra alcanzar tasas de remocion oéptimas o una combinacidon de
biotecnologias que consumen elevadas cantidades de energia y requieren amplia
disponibilidad de areas para instalacién de equipos y biorreactores junto con el consumo
de reactivos si se tienen operaciones unitarias fisicoquimicas en el proceso (Diez-Montero
et al,, 2015).

La implementacion exitosa de los bioprocesos en las biorrefinerias requiere una rigurosa
integracion de tecnologias, asi como es necesario asegurar la menor emision posible de
gases efectos invernadero en los procesos y la presentacién de analisis de ciclo de vida que
garanticen la mejor ruta de aprovechamiento de residuos y maximizacion de beneficios
(Nizami et al., 2017). Un componente imprescindible dentro de los bioprocesos son los
biorreactores que llevan a cabo la descontaminacién de efluentes mediante remocién de
materia orgdnica y compuestos especificos manipulables y de poco rango contaminante,

La Dinamica Computacional de Fluidos (CFD) facilita la evaluacion de las configuraciones de
biorreactores y sistemas de tratamiento, asi como permite simular rendimientos en
diferentes geometrias, regimenes de operacion, distribuciones fisicas, tiempos de
retencidn, patrones de mezcla, perfiles de presién y temperatura en sustratos variados
(Allonneau et al., 2015; Blanco-Aguilera, Lara, Barajas, Tejero, & Diez-Montero, 2020;
Koerich et al., 2020; Marroquin-Fandifio et al., 2020; Rivas et al., 2020a). A partir de
experimentos de menor complejidad como ensayos de trazadores se obtiene la materia
prima para modelos de CFD y su validacion mediante la distribucion del tiempo de
residencia hidraulica (RTD) y regimenes de mezcla, adicionalmente, con ciertas sustancias
es posible determinar el comportamiento cinético del sistema (Blanco-Aguilera, Lara,
Barajas, Tejero, & Diez-Montero, 2020a; Levenspiel, 2012).



La simulacién y modelacién de bioprocesos se ha perfilado como la solucién de mayor
eficiencia en términos econdmicos y de precisién en los resultados ya que permite
reproducir virtualmente comportamientos basados en datos confiables y diversos,
(Marroquin-Fandifio et al., 2020) obtuvieron avances destacables en el prototipado vy
desarrollo de equipos de bajo costo que permiten realizar multiples experimentos de
manera simultanea con obtencién de datos en linea a escala de mililitros facilitando la
implementacidn de tecnologia en zonas apartadas o laboratorios de presupuestos limitados
ya que hay menor costo en reactivos.

El propdsito de esta implementacidn tecnolédgica es lograr un flujo de trabajo de alta
eficiencia, para ello es indispensable utilizar los mejores software disponibles en cada etapa
de la modelacién, el analisis hidrodindmico integrando RTD y CFD ha sido modelado en
multiples software como ANSYS (Marton et al., 2006) o COMSOL (Marroquin-Fandifio et al.,
2020) los cuales corresponden a potentes herramientas informaticas pre programadas de
acceso limitado dado su elevado costo de adquisicion de licencias y necesidad de constante
actualizacion, entre tanto el software OpenFOAM cumple con la misma rigurosidad
informatica, pero se destaca al ser una herramienta open source que utiliza cédigo abierto
y se acopla a otros programas como Blender o Salome para la creacidn y visualizacién de
mallado y comportamiento dindmico en las etapas de pre-procesamiento y post-
procesamiento. (Blanco-Aguilera, Lara, Barajas, Tejero, & Diez-Montero, 2020) trabajaron
en el desarrollo de un novedoso reactor multiambiente caracterizado por su capacidad de
remover nutrientes de aguas residuales domésticas con un sistema de separacién por
concentracion de oxigeno en el interior del sistema, este desarrollo fue validado en
OpenFOAM con datos de comportamiento hidrodinamico obtenidos mediante test de
trazadores.

El objetivo de esta tesis fue integrar multiples herramientas Open Source para crear un flujo
de trabajo que permita obtener todos los beneficios del andlisis de comportamiento
hidrodindmico mediante la dinamica computacional de fluidos (CFD) en el area de los
biorreactores. Previamente (Otalora-Tapiero, 2018; Pérez Pefia & Velandia Blanco, 2020)
construyeron y operaron dos biorreactores, uno ASTBR de 1800 ml y un RME de 2900 ml,
respectivamente, sobre los cuales se hicieron pruebas de trazadores con el sistema
desarrollado por (Marroquin-Fandifio et al., 2020), el propésito de aplicar este flujo de
trabajo es validar que sistemas como los dos mencionados anteriormente puedan
aprovechar la ventaja de simular una variedad de caracteristicas fisicas y condiciones
operativas que brindan un andlisis integral del desempeno de los biorreactores antes de
finalizar los disefios de sistemas a escala de produccion comercial e implementar
bioreactores enfocados a residuos especificos o0 mezclas complejas facilitando las labores
de transmisidon y apropiacion de tecnologia en zonas rurales o de recursos limitados asi
como ayuda a optimizar las aplicaciones industriales (Marcato et al., 2021; Noll & Henkel,
2020).



2. REVISION BIBLIOGRAFICA

Con el fin de establecer el contexto de la investigacién se realizd una busqueda
bibliometrica en la base de datos de Scopus ya que este tipo de estudios son herramientas
de alta efectividad para evaluar integralmente la produccién cientifica mediante la
interaccion de multiples indicadores, como journals, autores, colaboraciones, paises o
ubicaciones geogréficas, instituciones, palabras clave o conceptos relevantes; a partir de
estos marcos de referencia se pueden determinar comportamientos, analizar tendencias y
perspectivas de innovacién en areas de interés como en este estudio donde la dindmica
computacional de fluidos es el eje de investigacion para tomar decisiones enfocadas a la
optimizacidn de tiempos y recursos tanto econdémicos como investigativos (Liu et al., 2019;
Saikia et al., 2020). El desarrollo de este tipo de busquedas se enfoca principalmente en
determinaciones cuantitativas, el explorar nuevas tendencias se permite dar un enfoque
orientado al analisis cualitativo para determinar la incidencia de estos estudios sobre la
evaluacién en investigacién, desarrollo e innovacién (Herther, 2009).

Se utilizé la revision bibliografica para obtener ventajas de los desarrollos previos y asegurar
suficiencia investigativa en una amplia gama de campos que inciden sobre los objetivos de
investigacion (Ellegaard & Wallin, 2015) el drea de CFD ha sido desarrollada principalmente
y con elevada efectividad en aplicaciones de ingenieria mecanica por esto es importante
integrar andlisis bibliometricos para identificar oportunidades de aplicacién y optimizacién
en otras dreas como la biotecnologia y bioprocesos. Otro atributo de estos analisis es la
posibilidad de inferir el grado de madurez de una tecnologia lo cual resulta muy practico
para este estudio y la integracién de la informacién contenida en los textos analizados.
Pretorius et al., 2008 plantea la posibilidad de analizar la combinacién entre bibliometria y
modelos para encontrar tendencias en CFD y ayudar a que el desarrollo tecnolégico sea
utilizado por investigadores para evaluar los enfoques y perspectivas de la gestidén de la
tecnolédgica.

La simulacion CFD ha revolucionado por completo la mecanica de fluidos. Hoy en dia, el
disefio de aeronaves sin costosos prototipos para pruebas, prediccion de la viabilidad de
campos de aerogeneradores, estudios de turbinas, simulaciones de sistemas de suministro
de agua potable y muchas otras aplicaciones son posibles con una computadora de alto
rendimiento (Boccardo, Sethi, et al., 2019; Buwa & Ranade, 2002; Kansal et al., 2015;
Koerich et al., 2020; Kumawat et al., 2019). Sin embargo, a pesar de las ventajas que ofrece
esta técnica, también tiene varias limitaciones a considerar. El software disponible hoy en
dia permite que la simulacién CFD sea cdmoda y facil de usar, con interfaces graficas
elaboradas y una amplia gama de opciones de posprocesamiento (Blender, paraView, etc).

No obstante, esto puede llevar a empresas y usuarios individuales a pensar que el analisis
CFD es una herramienta infalible y a utilizarlo de forma despreocupada, ya que una
simulacidn realista solo estd en manos de profesionales (Boccardo et al., 2015). Ademas, un
calculo CFD real es un proceso iterativo, extremadamente cuidadoso y revisado, siempre se



ha apoyado en la medida de lo posible con experimentos y pruebas para confirmar la
veracidad del mismo. Actualmente, existe una amplia gama de software para simulaciones
CFD, que cubre diferentes campos de la mecanica de fluidos (Mohiuddin & Mathkour,
2015). Por ello, en este capitulo se hara una revisién de las distintas opciones disponibles,
analizando sus ventajas y desventajas y sus principales aplicaciones centrandose en las dos
mas importantes: ANSYS, ampliamente utilizado por las empresas, y OpenFOAM, un
software CFD gratuito y de cddigo abierto, paquete, que tiene una capacidad similar pero
ventajosa sobre software licenciados.

Este trabajo se enfocé en el uso de herramientas de acceso libre siempre que fuera posible
ya que de esta manera se garantiza la divulgacién y apropiacién de conocimientos. La
principal fuente de informacion fue la base de datos bibliografica Scopus ya que es uno de
los principales navegadores cientificos, desarrollada por Elsevier en el afio 2004 y dada su
disponibilidad y elevada confiabilidad al integrar multiples areas del conocimiento como
ciencias sociales, ciencias naturales, artes y humanidades entre muchas otras fue
seleccionada para el proceso de recoleccidon de informacién mediante la construccidn de
una ecuacién de busqueda. La amplia variedad de documentos que estan a disponibles para
la consulta garantiza un conjunto robusto de datos para el andlisis integrando términos
clave, citaciones, autores y distribuciones geograficas. SciVal es una herramienta
desarrollada por Elsevier que integra una serie de médulos para el andlisis de datos que
pueden exportados de Scopus fue utilizada en este estudio para ayudar a determinar
comportamientos de la investigacion orientando la toma de decisiones hacia | evidencia en
investigacion cientifica. Sus principales médulos son:

e Moddulo de vista general (Overview): Indica el aspecto general de la investigacion
tomando informacién de las publicaciones, citas y colaboraciones de los
documentos exportados.

e Moddulo de evaluacién comparativa (Benchamarking): Mediante el uso de métricas
y estadisticas se realiza una comparacidén objetiva de la investigacién segln con
respecto a otras instituciones, paises, etc.

e Moddulo de colaboracidon (Colaboration): Permite identificar oportunidades de
colaboracién con pares que estén desarrollando investigaciones en la misma area
de interés.

e Mddulo de tendencias (Trends): Brinda un panorama general del comportamiento
del campo de investigacion teniendo en cuenta instituciones, autores, journals y
regiones, facilitando la determinacion de temas en auge o disminucidon en
investigacion en ciertas areas que han alcanzado su punto de madurez tecnoldgica
o se estan convirtiendo en ejes estratégicos.

VOSviewer fue otra herramienta utilizada en el desarrollo del componente bibliometrico de
este estudio, es un programa de acceso libre, desarrollado por Nees Jan van Eck y Ludo
Waltman de la Universidad de Leiden, enfocado en analizar y visualizar la literatura


https://www.scopus.com/home.uri
https://www.vosviewer.com/

cientifica a través de redes bibliométricas. Utiliza los metadatos extraidos de Scopus y
permite visualizar esta informacion de manera interactiva logrando una mejor comprension
del amplio volumen de documentos consultados originalmente.

Los datos fueron tomados de la base de datos Scopus el dia 23 de marzo de 2021, con la
siguiente ecuacion de busqueda (Imagen 1):

Imagen 1: Ecuacion de busqueda bibliogrdfica.

De esta busqueda se obtuvieron 447 documentos y sus metadatos fueron exportados a
SciVal y VOSviewer, el mapa de términos obtenido de VOSviewer (Imagen 2) nos muestra
los cluster que permiten inferir las dreas de insidencia de esta investigacién, de rojo
podemos identificar la parte matemadtica, de verde los procesos biolégicos y de azul la
integracion de los bioprocesos.
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Imagen 2. Mapa de términos generado a partir de VOSviewer.
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A partir del analisis bibliométrico se identificd que los paises con mayores publicaciones
bajo la ecuacién de busqueda antes mencionada son Brasil, Alemania, USA, Reino Unido,
Canada, con diversos autores que han creado redes de colaboracién internas como se
puede observar en la Imagen 3 pero con colaboracion externa minima por lo que se puede
plantear que a futuro este campo de investigacién seguird creciendo al plantear
colaboraciones e investigaciones conjuntas.
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Imagen 3. Autores destacados en la investigacion de CFD bajo la ecuacion de busqueda aplicada.

Con laintegracién de SciVAL se pudo establecer las areas de influencia del proyecto que son
principalmente las ciencias de la computacién, matematicas e ingenieria quimica pero
estudios recientes estan aportando al desarrollo de CFD aplicado a ciencias ambientales,
bioquimica y algunas ciencias de la rama de la medicina lo cual direcciona una
diversificacién de la aplicacién de la modelacidn, La investigacion en CFD tuvo una fuerte
consolidacién en los anos 90s donde los planteamientos matemadticos previamente
desarrollados fueron integrados con las ciencias de la computacion y asi problemas de
ecuaciones complejas sin solucién exacta pudieron ser aproximados bajo modelos
solucionados por software, posteriormente en los afos 2000 se terminaron de perfeccionar
software especializados como ANSYS, COMSOL; openFOAM o PALABOS que siguen en
constante actualizacidn pero durante la Ultima década esta area de CFD se ha venido
diversificando permitiendo el crecimiento y la integracion de conceptos base planteados en
décadas pasadas.
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En el contexto de la investigacion se sabe que los sistemas de tratamiento de aguas
residuales vienen en un constante proceso evolutivo permitiendo a estos posicionarse
como una industria clave en la sociedad actual ya que con el desarrollo de nuevas
metodologias y equipos en la rama de los bioprocesos es posible integrar diferentes tipos
de residuos para generar co y sub productos de amplio valor agregado, como bioetanol,
biogds, biohythane, H,, acidos grasos, sustancias de elevado valor proteico, compuestos
remediadores de suelos entre muchas otras biomoléculas (Kilts et al., 2009; Passos et al.,
2018; Pavlostathis & Giraldo-Gomez, 1991). El concepto de biorrefinerias ha evolucionado
entorno de estos modelos de generacién de bioproductos en un sistema cerrado donde
todo es aprovechado y los residuos son vistos como materia prima en el cual la digestién
anaerobia (DA) genera multiples beneficios en términos de degradacién de residuos, cierre
de ciclos de vida, recuperacidn energética y generacién de valor agregado como una
solucidén a la necesidad de implementar nuevos sistemas de tratamiento de residuos, uno
de los requerimientos clave para seguir desarrollando esta tecnologia es la optimizacién en
tiempos experimentales y la modelacion en software de CFD plantea reducir estos tiempos
experimentales al estudiar las relaciones hidrodinamicas para lograr un &ptimo
acoplamiento de los procesos (Xiang et al., 2020).

La DA es un proceso fundamental donde se realizan pasos de suma importancia para el
resto de operaciones como la produccién de acidos grasos volatiles o la obtencién primaria
de biogds, por tanto, se necesitan biorreactores y condiciones operacionales de alta
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eficiencia que incrementen en su maximo posible los rendimientos, dentro de los procesos
operacionales. Para optimizar la DA se utiliza la separaciéon de las fases acidogénica y
metanogénica con el fin de brindar condiciones especificas a cada grupo de
microorganismos, existen diferentes trabajos experimentales que respaldan estos sistemas
de tratamiento, Khabibullin et al., 2019 estudié el comportamiento de biorreactores tipo
ASTBR con volumenes a escala laboratorio de 2.64L para la acidogénesis y 2L, 1.52L y 0.74L
para metanogénesis logrando resultados destacables en la produccion de biogas con
rendimientos de 0.34 L-g/DQO removida y demostré que la mayor remocién en términos
de DQO se logrd gracias al diseiio del biorreactor basado en la tasa organica para lo cual se
debe fijar en primer lugar la tasa de flujo especifica de agua tratada, la cual se halla con la
relacion entre el caudal de entrada y el volumen del reactor también se comprueba que el
rendimiento especifico de biogas producido a partir de la materia organica consumida es
independiente de la tasa de carga orgdnica aplicada, ya que éste varia ligeramente con el
cambio de la tasa organica especifica lo que brinda una guia metodoldgica en el proceso de
diseio de biorreactores con alta eficiencia en remocién de materia orgdnica.

Los acidos grasos volatiles (AGV) son materia prima para los procesos metabdlicos de los
microorganismos en la cadena de digestidon anaerobia y se debe controlar su produccién
operacionalmente, Fuess et al., 2017 enfatiza en la gestion de los tiempos de retencién
demostrando que biorreactores de configuracién ASTBR y UASB soportan el aumento de la
carga organica de entre 15 y 30 kg DQOm?3d™ siempre que se mantengan periodos de
retencién menores a 24h para evitar saturacién e inhibicién y garantizar remociones
cercanas al 80%. La experimentacién con modificaciones fisicas en los biorreactores ha
llevado a grandes avances en términos de rendimiento y optimizacién, un importante
desarrollo han sido los lechos inmovilizadores o matrices de soporte ubicados al interior de
los biorreactores donde se fijan grupos de microorganismos lo que garantiza mayor
contacto del fluido y mejores relaciones entre las especies microbianas. Las variaciones en
la configuracién pueden incrementar significativamente el potencial energético hasta en un
150% ya que los gases energéticos producto de la digestién anaerobia (H2 y CH4) pueden
concentrarse en mayor proporcion con estas variaciones hidrodindmicas para el
tratamiento de residuos de la industria azucarera como la vinaza y el bagazo de cana de
azucar (Fuess et al., 2017; Solé-Bund¢ et al., 2019).

Las variables hidrodindmicas fomentan los fendmenos de transporte de masa y calor al
interior del biorreactor asi como determinan la distribucidn de nutrientes y materia
orgdnica durante la DA (Gelves et al., 2013), como se comenté en la seccidn anterior, de
manera experimental se pueden obtener datos como el TRH que permiten modelar el
comportamiento hidrodindmico al interior de los biorreactores mediante ensayos de
trazadores (Levenspiel, 2012), el calculo de TRH tedrico puede ser validado para determinar
fallas u obstrucciones en el flujo, por ejemplo Otalora-Tapiero, 2018 encontré que en un
reactor tipo ASTBR disefiado para un TRH tedrico de 8h hubo un desfase del 9% en este
tiempo durante su operacién experimental, esta fluctuacién es normal en la operacion de
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sistemas continuos y estd dada por la variabilidad en los métodos operacionales,
principalmente la velocidad de la bomba de alimentacién, formacidon de biomasa en los
canales de conduccién y sedimentacién de biomasa en la parte baja del biorreactor.

El comportamiento multifasico estd determinado por la interaccidn entre las fases liquida y
gaseosa al interior del biorreactor y este puede ser clasificado como mezcla completa o flujo
pistén donde se debe determinar el nimero de reactores en serie que lo componen, asi
como la existencia de cortos circuitos, caminos preferenciales o volimenes muertos
(Carvalho et al., 2008; Krychowska et al., 2020; Levenspiel, 2012; Paladino & Neviani, 2020;
Pavlostathis & Giraldo-Gomez, 1991). Las adecuaciones fisicas también han permitido
desarrollar reactores novedosos enfocados por ejemplo en la remocidon de nutrientes
donde los requerimientos de los microorganismos son aun mas especificos que en la
remocién de materia organica por ello un biorreactor multi-ambiente (AnoxAn)
desarrollado por Blanco-Aguilera, Lara, Barajas, Tejero, & Diez-Montero, 2020 cuenta con
un perfil vertical interior donde hay una diferencia considerable de concentracién de
oxigeno creando microambientes que separan los microorganismos diferenciando sus
requerimientos de O para alcanzar mejores tasas de remocién de nutrientes
especificamente.

La modelacion en CFD permite disminuir tiempos experimentales y evidenciar
oportunidades de mejora, para ellos en las Ultimas décadas se han ofertamos multiples
softwares, algunos tienen aplicaciones especificas como NUMECA (Pouffary et al., 2008)
gue se enfoca en modelaciones aeroespaciales, ANSYS que tiene una aplicacion de amplio
rango y es licenciado, por otro lado, OpenFOAM es un software de cddigo abierto que
cuenta con multiples solvers capaces de resolver problemas integrando fluidos liquidos y
gaseosos con elevada confiabilidad, dada la complejidad y variabilidad del comportamiento
de los biorreactores. Desde los afios 80 se ha trabajado en la busqueda de soluciones
analiticas a estos sistemas con muy pocos casos de éxito, es por esto que el analisis
numeérico en CFD permite determinar soluciones aproximadas con alto grado de precisiéon
de las ecuaciones en derivadas parciales no lineales que describen el comportamiento de
los reactores multifasicos (A. Bakker & A. Van den Akker, 1994; Galerkin et al., 2017; Rivas
et al., 2020b).

Los principales métodos de solucién de modelos CFD son de diferencia finita, volumen y
elementos que se utilizan para aproximar la solucion utilizando métodos numéricos.
Ninguno de estos proporciona soluciones precisas. La diferencia entre los tres es el modelo
matematico y ecuaciones de gobierno que se utilizan para el calculo (Peeters, 2016).
Dependiendo de la precisién de la solucidn que desee, puede utilizar cualquiera de las tres.
FDM proporciona la aproximacion menos aceptable para un costo de calculo minimo,
mientras que FVM proporciona la mejor aproximacién con un alto costo computacional. La
mayoria de los simuladores utilizan FEM ya que proporciona una aproximacidn aceptable
con calculos mas bajos que el volumen finito.
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Uno de estos métodos es el FVM (método de volumen finito), utilizado en la discretizacién
de las ecuaciones diferenciales de Navier-Stokes, que gobiernan el comportamiento de los
fluidos en la naturaleza. Ademads, este método proporciona la base para el andlisis CFD
(Dindmica de fluidos computacional), que es una rama de la mecanica de fluidos que utiliza
el andlisis numérico para resolver problemas que involucran flujos de fluidos.

El modelo de turbulencia es caracteristico de los fluidos y estan divididos en los siguientes
en orden de complejidad creciente:

e Modelos algebraicos (ecuacién cero): longitud de mezcla (modelo de primer orden).
e Modelos de una ecuacién: k-modelo, ut-modelo (modelo de primer orden).

e Modelos de estrés algebraico: ASM (modelo de segundo orden).

e Modelos de tension de Reynolds: RSM (modelo de segundo orden).

e Modelos de ecuacidn cero

OpenFOAM proporciona tipos de simulacién para flujo de turbulencia, RAS y LES. Como
sugiere el nombre, la simulacidn RAS se basa en los modelos basados en RANS.

La construccion del modelo tiene etapas importantes que deben acoplarse correctamente
para logar modelos robustos y simulaciones confiables, la configuracion del modelo
numérico requiere las ecuaciones de gobernanza que describen matematicamente el
comportamiento de los fluidos en las diferentes zonas al interior del reactor, comunmente
se utiliza anadlisis de flujo transiente solucionando las ecuaciones de Navier Stokes en
promedié con Reynolds (RANS) para flujos turbulentos e incompresibles dada su relativa
simplicidad y bajo costo computacional, utilizan factores de continuidad, conservacion de
momento integrando presién y velocidad de fluidos (H K Versteeg. W Malalasekera, 2016).
Las geometrias se realizan en software de mallado y se requiere lograr una buena resolucién
y baja saturacién computacional por lo que es comun mezclar celdas hexaédricas y
poliédricas y aqui es donde se reafirma la importancia de trabajar con software Open Source
de elevada capacidad como Blender. Por ultimo, la validacidon puede realizarse con
experimentos de distribucion de tiempo de residencia (RTD) que también indican si se
encuentran cortos circuitos en el reactor, caminos preferenciales y/o volimenes muertos
(Blanco-Aguilera, Lara, Barajas, Tejero, & Diez-Montero, 2020; Ranganathan & Sivaraman,
2011).

La posibilidad de integrar multiples herramientas informaticas para potenciar la simulacién
en CFD permite aprovechar las bondades de cada software, por ejemplo Krychowska et al.,
2020, utilizé6 datos obtenidos experimentalmente de RTD para validar una simulacién
desarrollada con CFD donde se buscé generar un modelo compartimental (CM) compuesto
por una parte estructural que desarrolla la arquitectura matematica y una parte
paramétrica que contiene los pardametros extrinsecos (variables de respuesta) del modelo.
Para este estudio se utilizé el reactor prefabricado BioFlo 415, en el desarrollo de CFD el
software ANSYS CFX fue el utilizado, durante el desarrollo de los modelos matematicos se
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empledé MATLAB y SIMULINK y la geometria fue creada en AutoCAD, lo cual respalda la
viabilidad de acoplar multiples herramientas para estos estudios. Con los resultados de
perfiles de velocidad y patrones de flujo se facilita el desarrollo de modelos cinéticos o
metabdlicos para determinar reacciones y reducir tiempos y costos de los bioprocesos
orientado hacia una aplicacién industrial (Boccardo et al., 2015).

Con base en la argumentacion bibliografica y el sustento tedrico se plantea la siguiente
pregunta de investigacion que con este trabajo se pretendié responder ¢Es posible integrar
multiples herramientas para modelar y simular el comportamiento hidrodinamico de
biorreactores de manera eficiente y garantizando su replicabilidad?

3. OBJETIVOS

3.1. Objetivo general
Establecer un flujo de trabajo de cddigo abierto con enfoque en la evaluacién del
comportamiento hidrodindmico de biorreactores aplicando dindmica computacional de
fluidos (CFD).

3.2. Objetivos especificos

e Establecer las herramientas Open Source de mallado para la aplicacidn en el area de
CFD con enfoque en biorreactores.

e Complementar el pre-procesamiento, los requerimientos para modelacién y pos
procesamiento.

e Crear el flujo de trabajo que integre las herramientas viabilizando la aplicacion de
esta tecnologia a biorreactores.

4. METODOLOGIA

Este capitulo describe el proceso que se siguié para desarrollar el flujo de trabajo orientado
a la evaluacion hidrodindmica mediante la integracion de herramientas Open Source, para
ello se establecid que la metodologia de CFD requiere 3 etapas esenciales dentro de los
procesos de simulacion donde en cada una de ellas se utilizan herramientas de gran
efectividad como Blender, Open Foam y Para View.

4.1. Mallado
Como fue descrito en las secciones anteriores el proceso de mallado es el primer paso
dentro de la metodologia de modelacién y cada aspecto debe ser cuidadosamente
seleccionado ya que aqui se sientan las bases del todo el desarrollo del modelo y posterior
simulacion.

Este es el primer paso del pre-procesamiento, el cual consiste en la definicion de un modelo
representativo de un problema de flujo para posteriormente exportar a un programa CFD
por medio de una interfaz amigable para el operador y la posterior transformacidn de esta
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entrada en una forma adecuada para su uso por parte del solucionador. Las actividades del
usuario en la etapa de pre-procesamiento implican:

1. Definir la geometria de la regién de interés.

2. Definir las condiciones de modelacion de variables como masa, longitud, tiempo,
temperatura, concentracidn, corriente e intensidad luminica, dependiendo del tipo de
modelacién se aplican unas u otras.

3. Definir las ecuaciones que gobiernan el modelo y en base a esto se selecciona el solver
que se requiere para solucionar la modelacién.

Considerando la complejidad e importancia del proceso de mallado en este trabajo fue
necesario recurrir al proceso de ensayo/error para la construccién de la malla, el proceso
de generacién de la malla es simplificado ya que el dominio es subdividido en bloques mas
sencillo, en este caso la determinacién topoldgica permitié una malla hexaédrica.

4.1.1. Validacion de software para mallado
Dentro de la industria de geometrizacién digital y mallado existen multiples herramientas
de disefio para el proceso de mallado como lo son:

e AutoCAD;
e SolidWorks;

e SketchUp;
e Salome Meca;

e Blender.

Asi como se mostro en las secciones anteriores dos de los principales software usados son
Salome Meca que por defecto viene ligado a OpenFOAM ya que es una herramienta simple
con capacidades que suplen algunos requerimientos dentro del proceso como se muestra
en la

El grupo de trabajo ya tiene experiencia en herramientas de disefio, especialmente en
Blender dadas las ventajas mencionadas anteriormente, hemos prototipado, renderizado y
simulado geometrias de biorreactores, partes especificas de bombas peristalticas vy
sensores de medicién y automatizacion.

Dado que blender emite la modelacidon de una manera visual e interactiva en tiempo real,
facilitd el armado de la estructura del biorreactor, adicionalmente durante el proceso ‘de
establecimiento de metodologia se encontré SwiftBlock como herramienta
complementaria que simplifica la exportacion.

Tabla 1 y Blender, cuyo uso es novedoso y pocos estudios publicados lo integran
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El grupo de trabajo ya tiene experiencia en herramientas de disefio, especialmente en
Blender dadas las ventajas mencionadas anteriormente, hemos prototipado, renderizado y
simulado geometrias de biorreactores, partes especificas de bombas peristalticas vy
sensores de medicién y automatizacion.

Dado que blender emite la modelacién de una manera visual e interactiva en tiempo real,
facilito el armado de la estructura del biorreactor, adicionalmente durante el proceso ‘de
establecimiento de metodologia se encontré SwiftBlock como herramienta
complementaria que simplifica la exportacion.

Tabla 1. Propiedades de software de disefio de geometria.

/'@blender’

Modelacidn grafica y visualizacion 3D. Es un software para simulacion numérica
con capacidad de pre y pos
procesamiento.

Open Source. Se basa en una arquitectura abierta y
flexible.
Especializado en animacion. Tiene bajos niveles de optimizacién de
rendimiento.

Generar imagenes fotorrealistas
(Renderizacién)
Texturizacion.

Capacidad de integracién con
herramientas desarrolladas a la medida
del problema (SwiftBlock).

4.1.2. Blender

Este software especializado de la industria del disefio grafico es usado para discretizar la
geometria en elementos hexaédricos, el reactor fue disefiado a escala real con las medidas
tomadas del construido en el laboratorio, para la elaboracién de la geometria se utilizé el
Software libre de cddigo abierto Blender en su version 2.90.0, aprovechando sus bondades
en el disefio grafico 3D. Es compatible con la totalidad de la canalizacién 3D: modelado,
montaje, animacién, simulacién, renderizado, composicion y seguimiento de movimiento,
edicién de video y animacién 2D.

La base de la malla fue creada a partir de la adicién de un bloque y el escalado del mismo
con la medida del tanque #3 de un volumen util de 2653 ml como se muestra en la
llustracién 1, posteriormente se utiliza el modo edicién para extruir los otros dos tanques,
la entrada y salida. Para realizar la transicién entre tanques la funcién de escalar en planos
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seleccionados que se activa con la tecla S, por defecto se debe dejar una minima inclinacidn
en las transiciones que para este caso fueron de 5mm ya que SwiftBlock debe reconocer
este desnivel para permitir el paso del fluido entre tanques al momento de correr la
modelacion.
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llustracion 1. Geometria del biorreactor en estudio.

SwiftBlock
Para aprovechar las capacidades de Blender se necesité desarrollar una mayor comprensiéon
del proceso de la construccién de las geometrias, durante la investigaciéon de herramientas
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se encontré que Nogenmyr, K.J., Folkersma, 2020 desarrollaron un complemento llamado
SwiftBlock que se afiade a Blender y permite exportar las geometrias de manera practica
para obtener la plantilla necesaria en la modelacidon. Mediante la transcripcion de Vertices,
Bloques y Parches que se guarda en la carpeta system y posteriormente de genera el
Internal Mesh en OpenFOAM que permite modelar en las celdas internas de la malla
previamente disefiada, la ventaja de esta herramienta sobre otras como SnappyHexMesh
es que garantiza la creacion de mallas estructuradas con control de capas limite, permite la
creacion de mallas con base ortogonal con células alargadas o estiradas para la modelacidn,
aqui se pueden clasificar de manera controlada las mallas hexaédricas en el interior o el
exterior de la geometria y permite integracion con formas rectangulares, cilindricas o

SRR esféricas (llustracion 2).

Rl Esta herramienta cuenta
Preview Export = . .
con los siguientes
block 0 médulos:

block 1

Block Method Settings:
B Este panel contiene
SR configuraciones
generales y botones de
herramientas.

Edge Settings

Edge Settings: Este panel
se utiliza para establecer
valores de pardmetros y
aplicarlos en los bordes
seleccionados.

Flip Dir

je directions

Edge Goups: Este panel
permite la agrupacion de
R W e bordes e integracion de la
geometria.

Projections

' Agregar Remove

Projections: Este panel
contiene configuraciones
para proyectar bordes a
superficies  en otros
objetos de malla.

llustracion 2. Interfaz grdfica de usuario de SwiftBlock

Boundary Patches: El
; panel Parches de limite se
usa para especificar caras
e de limite y sus tipos

RESgh utilizando el sistema de
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material Blender. Los parches se muestran como una lista. Inicialmente, todas las caras se
agregan al parche de limite predeterminado.

A continuacidn se detalla el proceso de mallado en un paso a paso:

Paso 1: Reconocimiento previo.
Para comenzar se recomienda hacer tutoriales breves para ganar familiarizaciéon con el
software, una vez instalado se abre su interfaz de acuerdo a la Imagen 4

Se sugieren los siguientes videos:

e Introduccion al modelado.
e Extrude Blender 2.80 Fundamentals.

e Blender Beginner Tutorial Part 1, Part 2, Part 3, Part 4, Part 5, Part 6, Part 7.

Imagen 4. Pdgina de inicio de Blender (GUI).

Paso 2: Configuraciones base.
En el panel de “Colecciones de la escena” del lado derecho se deben eliminar las entidades
creadas por defecto de “Camera” y “Light”.

Posteriormente en el mismo panel se selecciond la configuracion de propiedades (A) como
se muestra en la Imagen 5 y por facilidad en el proceso de escalado a medida se asignaron
las unidades de centimetros (B) en las propiedades de longitud.

Es importante destacar que durante el proceso se manejaron las vistas de sombreado y
rayos x que se encuentran como se muestra en la imagen (c) las cuales permiten observar
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las paredes y caras de la geometria durante la construccion. Finalmente en este paso es
importante manejar los modos edicidn y objeto que permiten la activacidn y desactivacion
de propiedades.

Imagen 5. Familiarizacion con Blender.

Paso 3: Construccidn de tanques.
En este paso se realiza el proceso de extrusion y reajuste de medidas.

I.  En el modo edicidon se activa la seleccidn por caras, y se selecciona la cara inferior
del tanque base.

Il.  Posteriormente con ayuda del teclado numérico se elige la vista en 2D con el tanque
sobre el plano z y se oprime la letra “E” que activa el proceso de extrusion, con el
mouse se hala hacia abajo en un primera extrusién de 1cm, como se muestra en la
Imagen 6 (A).

Ill.  Posteriormente con la misma cara seleccionada (Imagen 6 B) se procede a oprimir
la tecla “S” que activa la funcién de escalado y con el clic izquierdo del mouse
oprimido se ajusta el nuevo grosor del tanque inferior.
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Imagen 6. Proceso de extrusion y escalado para la construccion de la geometria.

IV. A continuacién se selecciona la cara con el nuevo grosor y se repite el paso Il
sucesivamente hasta lograr los contenedores necesarios, en este caso 3 tanques y
el tubo de entrada y salida del biorreactor.

V. A partir del tanque superior que debe ser ajustado en medidas se realiza una leve
extrusion de 1cm hacia la parte inferior oprimiendo la tecla

VI.  Como las medidas son ajustadas con el mouse estas carecen de precisién, para
solucionar esto y ajustar a la escala exacta se utiliza la seleccidon por vértices y las
medidas de ajustan en el panel de transformacién como se muestra en la imagen XX

(C).

De esta manera se logra que el reactor cumpla con las medidas establecidas a escala real,
dado las caracteristicas inherentes de creacién de la malla hexaédrica en este proyecto se
asumidé una geometria de tanques rectangulares con el fin de lograr el acople entre los
nodos al momento de la subdivisién de celdas. En la Imagen 7 se muestra cémo queda la
geometria del reactor después de seguir los pasos indicados anteriormente, desde el
interior donde se garantiza el acople entre tanques y desde el exterior.
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Vista Exterior
Vista interior A -

Imagen 7. Vistas del reactor construido.

Paso 4: SwiftBlock

Como se especificé anteriormente la herramienta SwiftBlock permite la exportacién de la
geometria creando los archivos requeridos para la posterior simulacién, a continuacién se
describe el proceso utilizado con esta herramienta en un paso a paso

Paso 1: Asignacion de propiedades

La herramienta debe ser instalada como un
complemento (Add on) en blender,
posteriormente se hace su activacién y se
abre como lo muestra la Imagen 8 (A).

I.  En modo edicidn se seleccionan las
caras para darles propiedades en la
pestafia de “Boundary Patches” (B),
en el ejemplo se muestra como Inlet
de color verde se le da la propiedad
de patch con el simbolo de + que
aparece en la Imagen 8 (C) ya que
por alli ingresa el fluido y debera
tener condiciones iniciales.

II.  Posteriormente en color lima se le

asigna la propiedad de “Walls” (D) a Imagen 8. Asignacionb({e cara;ter/sticas alas caras del
iorreactor.
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las paredes de los tanques que contienen el fluido.
lll. Y pos ultimo en el paso de asignacidon la pared de salida de color azul, se configura
como patch ya que por alli el fluido sale y se miden las velocidades finales.

Paso 5: Exportacion.

Este proceso se hace también dentro del tablero de SwiftBlock, como se indica a
continuacion; en la Imagen 9 se tienen los 3 paneles principales para el proceso de
exportacion:

I.  En el panel de “Edge Settings” (A) se configura la resolucién de celdas que se desean
por cara, en este caso son 10, es de aclarar que si se desea mas resolucion se deben
aumentar las celdas y esto con lleva a un mayor costo computacional ya que las
subdivisiones donde se debe iterar el modelo matematico aumentan.

II.  Una vez se indicaron las propiedades y se configuraron las caracteristicas de la
geometria con los pasos anteriores se accede al panel “Block Methods Settings” (B),
alli en modo objeto se selecciona todo el reactor.

lll.  Después de la seleccidn se le da clic en “Build” lo cual construye los bloques de la
geometria que contienen, las caras, los vértices y los nodos que unen toda la
estructura, posteriormente se validan y se da clic en “export” guardando el archivo en
una carpeta conocida.

Imagen 9. Numero de celdas y exportacion de la geometria.
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IV.  El resultado de los pasos anteriores sera un archivo .txt (Formato Texto) que se
recomienda abrir en NotePad ++ dadas sus capacidades de edicién de texto, el archivo
con el nombre de BlockMeshDict contiene la transformacidn en coordenadas de la
geometria creada, como se puede ver en la Imagen 10 para el ejemplo anteriormente
descrito del biorreactor RME.

[S —r - ’ . .

Imagen 10. Script de caracteristicas de la malla.

Como se puede observar en la Imagen 10 la interfaz de escritura de la geometria es simple
en cuanto a interactividad y compleja en cuando a ubicacidon grafica de los puntos es ahi
donde esta herramienta facilita la exportacidn y escritura, una vez esto listo se realiza la
revisidn de la malla escrita con respecto a blender.

Paso 6: Validacion.
El proceso de validacién se hace mediante la apertura del archivo BlockMeshDict en el pos-
procesador como se muestra a continuacion en la Imagen 11:
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https://notepad.uptodown.com/windows

Unién entre tanques Vista final para Validacion de geometria
importacién (resoluciénde 10
Celdas por cara)

Imagen 11. Validacion del proceso de mallado.

Paso 7: Pardmetros del modelo

En este paso se deben establecer los parametros de la modelacién, de acuerdo con lo
expuesto por diferentes autores en capitulos anteriores es necesario que establecer las
variables, el modelo matemadtico y en base a esto elegir el o los solucionadores que cuentan
con la configuracidn necesaria para lograr la convergencia del modelo.

A partir de la experiencia lograda en anteriores etapas experimentales y trabajos del grupo
de investigacion como el de Pérez Pefia & Velandia Blanco, 2020 quienes estudiaron la
hidrodindmica real de reactor aqui analizado se obtuvieron valores de pardametros
referenciales que en combinacién con parametros ya probados en la literatura (Jordan &
Harasek, 2019) para el solucionador seleccionado se logré una buena convergencia del
modelo.

A continuacién en la Tabla 2 se muestran las variables utilizadas, su significado dentro de
las ecuaciones y los respectivos valores:

Tabla 2. Parametros del modelo

Variable Valor
P 1000 kg:m3
(Representa la densidad del fluido)
U 3m-s
(Vector de velocidad)
nut 0.2 kg'm-s
(Viscosidad turbulenta)
nuTilda 0.2 m2s:lb
(Representa la viscosidad cinematica)
k 0.2 m2:s3

(Energia cinética turbulenta)
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f (s!) Para este caso se mantiene en

(Factor de relajacion eliptica) zeroGradient.
Omega Para este caso se da como un valor fijo
(Disipacién de turbulencia especifica) definido como (440.15 s).
v2 Velocidad potencial en (0.25 m?-s).
(Velocidad potencial)
Epsilon (0.2 m?-s3), que junto con la nuTilda
(Tasa de disipacidon de energia cinética conforman el modelo de turbulencia (k-g)
turbulenta) gue es el modelo mas comun en la

dinamica de fluidos computacional (CFD)
para simular las caracteristicas de flujo
medio para un flujo turbulento.

Paso 8: Definir los limites y suposiciones del modelo
Otro aspecto importante dentro del proceso de definicidon es establecer los limites y las
suposiciones que se abarracaran en el modelo o la simulacién, a continuacidn se detallan:

e El objetivo de esta metodologia es crear un flujo de trabajo mediante la integracion
de herramientas que pueda ser replicado y adaptado segun las necesidades de cada
caso y lo que se requiera estudiar en cada reactor, la validacion de este estudio fue
realizada con un biorreactor RME y dada la complejidad de las interacciones entre
fases (liquido — sélido — gas) este trabajo fue enfocado en comprobar el proceso de
llenado del biorreactor Unicamente para la fase liquida.

e Como se explicéd anteriormente en los requerimientos del mallado es necesario
garantizar una conexién entre nodos lo cual exigié que en este primer trabajo la
geometria se asumiera rectangular y no cilindrica como el biorreactor RME real.

4.2. Corriendo la modelacién
Una vez establecidos los pardametros del modelo, se procede con la corrida, a continuacion
de explica el proceso de eleccion del software y como se configuré el proceso de
modelacion:

4.2.1. Eleccion software de modelacion
De manera paralela al proceso de mallado se realizd la investigacion sobre los software
disponibles para el proceso de modelacién, en la actualidad existen multiples software y
han sido desarrollados con fines de modelacidn especificos. Los tres principales son:

e COMSOL
e Ansys (Fluente y CFX).
e OpenFOAM
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El estudio de la dindamica computacional de fluidos es complejo ya que se deben tener en
cuenta multiples factores, en el proceso de eleccién del software y el método de solucién
la comprensiéon detallada del problema es fundamenta, por tanto la definiciéon de las
limitacionesy lo que se ird a asumir dentro del modelo permitem lograr con mayor presicion
un reflejo cercano del comportamiento real de la unidad modelada.

Como se describid anteriormente las soluciones en CFD estan basadas en iteraciones hasta
la convergencia, en la parte matematica los métodos de solucién mas comunes son:

e Meétodo de volumenes finitos (FVM).
e Meétodo de diferencias finitas (FDM).
e Meétodo de elementos finitos (FEM).

Y a partir de la investigacién conceptual de este trabajo se infiere que los métodos FVM vy
FDM brindan soluciones discretas, mientras que FEM brinda una solucién continua (hasta
cierto punto), la mayoria de investigadores opta por FVM y FDM ya que tiene menos
complejidad al momento de programar que FEM y de manera especifica se considera que
FVM proporciona mejores propiedades de conservacion, dicho esto se hizé un analisis de
los software siempre teniendo en cuenta la ventaja que tiene OpenFOAM sobre ANSYS y
COMSOL de ser una herramienta de codigo abierto y fuente libre.

En primer lugar la herramienta COMSOL, que en un principio fue concebida como un
software de analisis estructural y sus solucionadores fueron programados con un algoritmo
basado en FEM lo cual garantiza aproximaciones aceptables de solucién pero en calculos
relativamente simples ya que después de cierto limite iteraciones la solucion deja de ser
continda con este método.

ANSYS y OpenFOAM utilizan FVM, dada su capacidad de solucionar flujos con caracteristicas
complejas y de amplio requerimiento de iteraciones pese a que este método acarrea un
mayor gasto computacional, OpenFOAM utiliza este metodo para resolver sistemas de
ecuaciones diferenciales parciales ligadas a cualquier malla 3. Sus solucionadores de flujo
de fluidos se desarrollan dentro de un marco de solucién iterativo, robusto, implicito, de
presidén-velocidad, aunque se aplican técnicas alternativas a otros solucionadores de
mecanica continua (FDM), de manera paralela los modelos matematicos intrinsecos de
OpenFOAM integran en bajo nivel los procesos de descomposicion de domicios
garantizando que los solucionadores se puedan correr en general sin necesidad de
codificacion especifica.

Expuesto lo anterior se decidié integrar al flujo de trabajo OpenFOAM, esta herramienta
cuenta con interfaz grafica de usuario simple, dada su sencillez puede tornarse compleja de
entender en los primeros acercamientos por lo cual es recomendable asistir una los
siguientes videos que desde la voz de la experiencia pueden facilitar en gran medida el
trabajo con OpenFOAM.
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e How to install OpenFOAM and run a simulation in Windows 10 in 2020 — tutorial.

e How to run your first simulation in OpenFOAM®.

e OpenFOAM for Beginners winl10 4 - Running Tutorial Files with Allrun

El software fue descargado en la pagina oficial en su versidn v-2016 20.09, se optd por
correrlo directamente en windows 10 aunque lo ideal es instalar el complemento que crea
una maquina virtual de Linux en Windows ya que el programa es original de este sistema
operativo y algunas funciones o comandos operativos pueden variar de un sistema
operativo a otro.

4.2.2. Condiciones del solucionador
Con base en las condiciones iniciales del modelo planteado en el pre-procesamiento
mostradas en la Tabla 2se desarrolld la corrida de la modelacidn.

Para la solucién de la modelacion se eligen los solucionadores de SimpleFoam que resuelve
las ecuaciones de estado estacionario para flujos turbulentos incompresibles, este se utiliza
escencialmente en la modelacion del llenado del reactor.

La Tabla 4 muestra la comparacién de diferentes estudios que han aplicado modelacién de
fluidos en biorreactores, donde se plantean condiciones muy diversas en los parametros
que definen los solucionadores elegidos.

Se utilizé el solver simpleFOAM con una malla hexaédrica para calcular para el
comportamiento del flujo en forma de campo de velocidad y presidn y asi visualizar la
distribucién del fluido a lo largo de la geometria

Para simpleFOAM:

1. El solver calcula los campos de presién y velocidad en el tiempo estipulado inicial
para la entrada del fluido.

2. Se calculan los campos de presién y velocidad en el tiempo final que fue estipulado
en el directorio “controlDict”.

SimpleFOAM

SimpleFoam es un solucionador de estado estable para fluidos con comportamiento de flujo
turbulento incompresible, que utiliza el algoritmo SIMPLE (método semi-implicito para
ecuaciones vinculadas a presion).

Este solver estd basado en un proceso iterativo de solucion separada donde cada ecuacién
que caracteriza el sistema como las ecuaciones de velocidad, presidn y las variables de
turbulencia son resueltas secuencialmente y la solucién de las ecuaciones anteriores se
inserta en la ecuacidn siguiente.

En la ecuacién de momento aparece la linealidad de y esta se resuelve calculando los valores
de velocidad y presién de la iteracidn anterior, el solver integra la dependencia de la presidn
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https://www.youtube.com/watch?v=cUbC0MrkiOA&t=1214s
https://www.youtube.com/watch?v=bJTSKaxG58Y
https://www.youtube.com/watch?v=3_fQGFDbTPY
https://www.openfoam.com/current-release

para evitar un desacoplamiento entre las ecuaciones de momento y presion y, por tanto, la
aparicion de oscilacién de alta frecuencia en la solucién.

En primera medida el solver resuelve la ecuacién de cantidad de movimiento que como
resultados indica un campo de velocidad pero esta no satisface la ecuacion de continuidad
(presenta divergencias), alli se integran al modelo las las ecuaciones de impulso vy
continuidad que se utilizan para construir una ecuacion para la presién donde el objetivo es
obtener un campo de presidn que sirve para insertar en la ecuacion de momento y genera
el campo de velocidad libre de divergencias. Por ultimo, después de corregir el campo de
velocidades, se resuelven las ecuaciones de turbulencia y el procedimiento de solucidn
iterativa anterior se repite hasta la convergencia.

Matematicamente las ecuaciones se representan como se indica en la Tabla 3 y para
comprender como se resuelven las ecuaciones de turbulencia en el proceso del solver se
recomienda leer los procesos de Simulacion de Promedio de Reynolds (RAS).
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Tabla 3. Principales ecuaciones de la solcion del solver.

Ecuacion
cantidad
movimiento
(Momentum):

de
de

dx;

i)

J(uyju

';J_,}:VV‘J ”_,l -

T

1dp |10 )

~ 20 T poz;

tt Representa la velocidad absoluta.
Uy La velocidad relativa
L La velocidad angular del marco giratorio de
referencia

Tt'.?'y Ttij Son las tensiones viscosa y
turbulenta.

Dada que la velocidad relativa Yraparece en
el término de divergencia, el flujo de cara

que ‘nbaparece en la discretizacion de volumen
finito de la ecuacion de cantidad de
movimiento debe calcularse con la velocidad
relativa.

Ecuacion
presion:

de

Esta surge a partir de la ecuacién de
momentom en su forma semidiscreta. La
ecuacion de continuidad es la misma para la
velocidad relativa descrita en un marco de
referencia sujeto a un movimiento de cuerpo
rigido y la velocidad descrita en un marco de
referencia inercial. Por esa razodn, la siguiente
ecuaciéon es vdlida para la velocidad
=up —xr,

By
relativa UPr también

-
para la velocidad absolutalp.

I' Es el vector desde el centro de rotacién
hasta la posicién de interés. Por esta razon se
obtiene que las ecuaciones se resuelvan en el
caso de un sistema de referencia en
movimiento simplemente agregando el
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término —§2 X I'en ambos lados de la
ecuacion y se continda con la solucidn de la
ecuacion.

Ajuste de las
oscilaciones de
la presién

i

d(puu)  Op
dxr Oz

La forma habitual de evitar el llamado efecto
"tablero de ajedrez" es interpolar las
velocidades en las caras mediante Ia
interpolacion de Rhie y Chow. El efecto
tablero de ajedrez tiene su origen en la
ausencia de términos de presion vecinos en la
ecuacion de momento debido a |Ia
discretizacion del término del gradiente de
presion en el marco del método de volumen
finito usando una disposicién de variables
colocadas. La misma ausencia de términos de
presion vecinos se obtiene cuando el término
laplaciano se discretiza por interpolacion
lineal del gradiente de presion en los centros
de las caras. En la implementacion del
solucionador simpleFoam, la interpolacién de
Rhie y Chow no se realiza de forma explicita.

El solucionador
emplea el
algoritmo
SIMPLE para
resolver la
ecuacion de
continuidad:

Veu=10

Vi(u®u) - VR Vp + S,

u = Velocidad

p = Presién Cinematica

R = Tensor

S

ul = Fuente de momentum

Este algoritmo requiere la entrada de Presion
Cinematica (m2/s?) y velocidad (m/s).
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Los modelos fisicos que se implementan son
el de turbulencia y de volumenes finitos.

Tabla 4. Eleccion del Solver.

Parametro
1 2 3 4 5
Velocidad de flujo
. ) Variacion de la Viscocidad y Cambios de densidad Unidireccional o
Modelo regida por el # de X . Solvers
esfuerzo cortante con respecto al tiempo multi
Reynolds
icoFoam: solver Transciente |pisoFoam: solver transciente
. . . . . ara flujo laminar ara flujo turbulento
Background Laminar Newtoniano Incompresible Unidireccional p l X . p ) . .
incompresible de fluidos incompresible, utilizando el
newtonianos. algoritmo PISO.
A |
Blanco-Aguilera, R., Lara, J. L., simpleFoam: solucionador de
Barajas, G., Tejero, I., & Diez- Turbulento Newtoniano Incompresible Multidirecciénal |estado estable para flujos
Montero, R. (2020). turbulentos incompresibles.
Najarnezhadmashhadi, A., . multifaseEulerFoam: solver
WErna. J.. Erd K. Trai Solucionadores de st d St
arng, J., Erdnen, K., Trajano, . ) - ) : . . ara un sistema de multiples
P ! l, ! Turbulento No newtoniano Compresible Multidirecciénal |ecuaciones diferenciales P ) .p
H. L., Murzin, D., & Salmi, T. L fases de fluido compresible,
ordinarias (ODE). . R .
(2021) incluida la transferencia de
Based on a 3D, transient, In the two-phase Eulerian
Koerich D.M., Lopes G.C. , Eulerian—Eulerian two-phase |solver, the pressure—velocit
» -oP ’ Turbulento Newtoniano Incompresible Unidireccidnal X P X P ¥
Rosa L.M. (2020) approach coupled with a oupling was computed by
turbulence model using the PIMPLE algorithm.
. . For validation simulations
) . Eulerian solver interFoam for| R .
SeverinT.S., Brick T., . . . - ., . with passive species
Laminar Newtoniano Incompresible Multidirecciénal |a two phase system with the )
Weuster-Botz D. (2019) . . . transport, adaptations were
fluids water and air at 20°C .
made to the solver according
A |
Solver simpleFoam de estado|scalarTransportFoam
Modelo utilizado Turbulento Newtoniano Incompresible Unidireccional estacionario para flujos Solucionador de ecuaciones

turbulentos incompresibles

de transporte escalar pasivo
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4.2.3. Corrida
Después de haber configurado y los datos y la informacién, en las carpetas directorio “0”,
“constant”, y “system” el siguiente paso es correr el modelo en el software. Dada la poca
interactividad de la interfaz de OpenFOAM la forma mas sencilla de ejecutar la modelacién
es correr el caso en primer plano, de esta manera primero se ingresa al directorio del caso
y se escribe simpleFOAM en la terminal del sistema.

Para esta tesis se utilizé un computador ASUS modelo X555Gde procesador de 64 bits AMD
A10-8700P y tarjeta de video Radeon R6 con 10 nucleos, 4 de CPU y 6GPU corriendo a una
velocidad de 1.80 GHz, memoria RAM de 8 GB.

En la Imagen 12 se presentan las carpetas de las que consta el modelo completo con el
solucionador simpleFOAM, en la carpeta ‘0’ estan las variables iniciales que reflejan el
comportamiento experimental del fluido en el biorreactor, en la carpeta ‘constant’ se
encuentran las propiedades de transporte y turbulencia que conservamos iguales a lo
estipulado por el solver y en ‘Polymesh’ esta la malla, finalmente en la carpeta ‘System’
estan las condiciones de la corrida del modelo (controlDict Imagen 13) y el archivo
blockMeshDict se crea una vez construida la malla en el GUI de openFOAM.

RME-Filling
p— py
| 0 ( v epsilon
v o f
v k
d — v nut
—
> — < ¥ nuTilda
TXT v Omega
v P
v U
LY w2
constant
— ]
= v Polymesh
— <
-+ \ ¥ TransportProperties
TXT | ¥ TurbulenceProperties
-> system
‘ v blockMeshDict
pr— v controlDict
N — :' v fvSchemes
’ TXT ‘ : fvSolution
| streamlines

Imagen 12 Flujo de carpetas de configuracion de la modelacion.

Como se menciond anteriormente la interfaz de usuario es basica y la configuracion de la
modelacién debe ser hecha modificando archivos .txt, pero para manipular el programay
navegar en la terminal son necesarios una serie de comandos descritos en la tabla Tabla 5,
con ellos se ingresa y se gestiona el movimiento entre carpetas para buscar la carpeta que
contiene el modelo vy alli ejecutar el nombre del solver para resolver el problema de fluido.
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Tabla 5. Comandos de manejo de OpenFOAM.

Comando Funcion
Is Muestra los archivos contenidos en una
carpeta

cd_ «nombre de la carpeta»

Entrar a una carpeta

cd_

Salir de la carpeta actual

cp_«nombre del archivo»

Comando para copiar un archivo

«paraView»

Para abrir el pos-procesador

«checkMesh »

Valida la malla

«nombre del solver»

Ejecutar la simulacién

JIF o E E % %

timeFormat

timePrecision

(
|H

kEpsilon:G

functions

{

n ——————————————————————————————— R e R 4
AR / F ield | OpenFOAM: The Open Source CFD Toolbox
AN /O peration | wWebsite: https://openfoam.org
WS A nd | version: dev
AV M anipulation |
\t ___________________________________________________________________________ tllf
FoamFile
i
version 2.8;
format ascii;
class dictionary;
location "system";
object controlDict;
H

* £ k ¥ F ¥ ok

application simpleFoam;
startFrom startTime;
startTime a;

stopat endTime;
endTime B5;

deltaT 8.1;
writeControl timeStep;
writeInterval ER
purgekirite a;
writeFormat ascii;
writePrecision 6&;

writeCompression off}

general;

6;

runTimeModifiable true;

cacheTemporaryObjects

£ FE E F F £ F £ F F £ X F ¥ F E ¥ E ¥ ¥ Kk k ® S

#includeFunc streamlines
#includeFunc writeObjects(kEpsilon:G)
¥

Jf FEEEEEdEEkEsFE ke

R L LA

Imagen 13. Script de controlDict.
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4.2.4. Pos procesamiento
Para este paso se eligié paraView ya que es el software que mas se usa en en la aplicacion
de openFOAM, este tiene ventajas ya que ha sido construido pensando en brindar una
adecuada visulizacion del fluido y la geometria también permite examinar y analizar los
resultados de simulaciones en paralelo por tanto puede optimizar el rendimiento de las
CPUs del equipo y esta orientado a una visualizacién rdpida de archivos con una gran
cantidad de datos.

Para iniciar el posprocesamiento de paraFoam, se escribe “paraFoam” en la ventana de
terminal desde dentro del directorio de casos esto abre la ventana de paraView que
muestra la solucion del caso dado graficamente, hay un panel en el lado izquierdo de la
ventana paraview que se usa para controlar el caso dado, este panel esta copuesto por:

e Navegador de canalizacion, que enumera todos los médulos abiertos en paraView;

e Panel de propiedades, que contiene las selecciones de entrada, como tiempos,
regiones y campos para el caso dado;

e Panel de visualizacién, que se utiliza para controlar la representacién visual del
modulo seleccionado;

e Panel de informacion, que proporciona informacién sobre la geometria y el tamafio
de la malla.

En esta tesis, el resultado final de los campos de presién y velocidad se muestra
graficamente en toda la geometria para la simulacidn con el solver simpleFoam, en la
Imagen 14 se puede evidenciar como el solver muestra la estructura interna de la geometria
y el comportamiento de llenado.

‘. - e B W LTl ot oo . .

1 lert0

o8

- -08

Imagen 14. Validacion de la geometria en pos-procesamiento.
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4.3. Flujo de trabajo
Finalmente una vez validados los 3 pasos y software implicados en el desarrollo de la
modelacién se obtuvo el flujo de trabajo deseado (Imagen 15) en Open Source, este
apartado recopila brevemente las herramientas y su aplicacion al caso de estudio.

| - Preprocesamiento
Generacion de malla y definicion de
condiciones.

Il - Modelacion
Solucidn de las ecuaciones con los solver
seleccionados.

OpenVFOAM

The Open Source CFD Toofbox lll - Posprocesamiento
Visualizacién de datos y andlisis de

\ variables de respuesta.
> JJf paraview

“Paraliel Visualization Application Application

Imagen 15. Esquema de flujo de trabajo desarrollado.

4.3.1. Biorreactor RME

La configuracion del biorreactor modelado Imagen 16lmagen 16 consiste en tres tanques
de didmetro variable, como lo detalla(Pérez Pefia & Velandia Blanco, 2020), por lo que
denomina reactor metanogénico escalonado, su flujo es ascendente y una de los principales
postulados de esta configuracidn es incrementar la mezcla al interior ya que en la unién
entre tanques se pretenden crear zonas de agitacion que a su vez disminuyen la velocidad
del liquido. El biorreactor pretende almacenar en el primer tanque la mayor cantidad de
material bioldgico primario, es decir el inéculo y a raiz de lo mencionado anteriormente
también se pretende disminuir el lavado y conservar una mejor calidad de comunidades
microbiana al interior.
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Imagen 16. Biorreactor en estudio, ilustrado y real.

5. RESULTADOS Y DISCUSION

En este capitulo se muestran los resultado obtenidos desde el proceso de seleccidon de
herramientas hasta el analisis final de integracién con la aplicacién al caso de estudio del
proceso de llenado del biorreactor RME, como se ha descrito anteriormente el objetivo de
este trabajo fue establecer un flujo de trabajo mediante la integracion de herramientas de
simulacién de cédigo abierto que permiten la comprension de un sistema de bioprocesos
dindmico para la modelacidn y simulacién de biorreactores en un entorno virtual. Por esto
se evaluaron las caracteristicas de las herramientas, sus aplicaciones junto con las
condiciones del biorreactor RME en estudio.

5.1. Mallado vy pre-procesamiento
La configuracién del procedimiento de mallado se explica en la seccion 4.1 de la seccion de
metodologia, a raiz de esta metodologia se logré la exploracion de software, la
implementacién de estrategias de mallado e integracion de herramientas y complementos.

Dentro del proceso de mallado existen multiples software y para que el modelo reconozca
la geometria se tiene que generar un archivo .CAD, que contenga las representaciones
fisicas ajustadas a la geometria deseada en un entorno virtual o asistido por computadora.
Las principales tecnologias que se utilizan en el disefio asistido por computadora (CAD) para
representar exactamente geometrias complejas son las B-splines y las Non-Uniform
Rational B-Spline (NURBS), que fueron desarrolladas para mejorar el proceso de disefio, y
alli radica uno de los principales retos intrinsecos del proceso de mallado.

Uno de los principales software como salome utilizado por (Mekonnen, 2016) la modelacién
de un sensor maniflod con una malla tetraédrica, esta herramienta viene ligada a procesos
de modelacion CFD en software como openFOAM dada su relativa facilidad computacional,
es de facil instalacién, su consumo computacional es minimo ya que fue disefiado bajo
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algoritmos simples de modelacidn, y su interfaz grafica es mixta ya que permite la eleccién
de geometrias como cilindros o rectangulos pero su adecuacién a los requerimientos de
usuario debe ser realizada con programacion y configuracién de puntos y coordenadas
manuales lo cual torna complejo el proceso de construccion especificamente en geometrias
3D con alto detalle en sus componentes, como nuestro caso ya que el biorreactor esta
compuesto por 5 compartimentos de diferentes tamafnos y volimenes donde cada uno
cumple una funcién especifica de mezcla e influye en el comportamiento del fluido dentro
del reactor.

La aplicacion de una malla estructurada en cualquier aspecto de la generacién de
geometrias tiene ciertas ventajas y desventajas, en este caso se optd por una malla
hexaédrica a diferencia de autores como Krychowska et al., 2020 que utilizdé un geometria
tetraédrica de cerca de 1.9 millones de celdas construidas en el software AutoCAD para
aplicar en ANSYS, nosotros encontramos mayor confiabilidad en este tipo de geometrias ya
gue nuestro modelo es en tres dimensiones y bajo una construccién hexaédrica se permite
que las celdas se interconecten en seis puntos o nodos con sus celdas vecinas y asi generar
la malla. Fundamentalmente en las mallas de dos dimensiones la celda central esta
conectada por cuatro celdas vecinas mientras que en tres dimensiones, la celda central estd
conectada por seis celdas vecinas.

Tu et al., 2013 plantea la facilidad de utilizar una malla estructurada como la aqui propuesta
ya que esta permite una facil gestion de la informacién y la conectividad entre la estructura
es regular y consistente, pero cuando las geometrias se tornan complejas y se requiere una
amplia refinacidon los prototipos hexaédricos pueden causar inconvenientes de no
ortogonalidad o asimetria en la malla que afectan directamente a las ecuaciones
gobernantes y causando iteraciones irreales o variaciones no fisicas en la solucién del
modelo.

Al igual que lo planteado por Blazek, 2015 durante la construccion de nuestra geometria
tuvimos retos estructurales donde nuestras coordenadas se veian afectadas por el
requerimiento de conexion en cuatro puntos de las celdas, en software como Salome este
tipo de ajustes requieren términos adicionales que acarrean mayor gasto computacional y
dificultades de programacion por lo que a malla puede resultar afectando en términos de
precision y eficiencia al algoritmo numérico que se aplica.

Dentro del proceso de exploraciéon de herramientas para mallado se contemplé el uso de
Blender (Gumster, 2020) ya que es una herramienta conocida por nuestro grupo de
investigacion y como se menciond anteriormente es Open Source de cédigo libre lo cual da
accesibilidad a la réplica de este flujo de trabajo y finalmente el motivo de mayor impacto
en lainclusion de este software en este trabajo es su elevada especificidad en disefio grafico
al ser una herramienta creada para animacion y renderizacion que permite modelar
geometrias de manera visual en tiempo real en 3D con facilidad y elevada interaccidon de su
interfaz grafica de usuario.
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Es importante sefialar que dentro de nuestro proceso de investigacién bibliografica
encontramos Unicamente 7 articulos que previamente usaron Blender en su proceso de
mallado, en la Tabla 6 se detallan estos trabajos:

Tabla 6. Resultados de implementacion por otros autores de Blender a CFD.

Titulo Cita

1. Numerical study of natural convection in a (Meng & Li, 2015)
horizontal cylinder filled with water-based
alumina nanofluid.

2. Computational modelling of resin infusion (Teixeira & Souza, 2019)
process applied to small vessel hulls.

3. Generation and validation of virtual nonwoven, (Abishek et al., 2017)
foam and knitted filter (separator/coalescer)
geometries for CFD simulations.

4. Validation of a novel open-source work-flow for (Boccardo et al., 2015)
the simulation of packed-bed reactors.

5. Fine and ultrafine particle deposition in packed- (Boccardo, Sethi, et al.,,

bed catalytic reactors. 2019)
6. Computational analysis of transport in three- (Boccardo, Crevacore, et
dimensional heterogeneous materials. al., 2019)

7. Multiple Aneurysms AnaTomy CHallenge 2018 (Berget al., 2018)
(MATCH): Phase |: Segmentation.

Como es de notar son pocos y recientes los trabajos que han visto en Blender una
herramienta eficaz para los procesos de modelado lo cual respalda nuestro postulado de
novedad in incursién en una rama prometedora y de futuro prominente, y afirma que esta
investigacidn sienta las bases de futuros desarrollos por el grupo de trabajo y sus proyectos.

Encontramos que el Politécnico de Torino (ltalia) es una institucion que investiga
ampliamente en el desarrollo de CFD aplicado a ingenieria de bioprocesos y su principal
autor es Boccardo G, en el articulo nimero cuatro plantea la importancia de integrar un
flujo de trabajo que permita desarrollar estructuras de alta confiabilidad en la simulacién
de biorreactores de lecho empaquetado, siendo oficialmente el primer autor en acoplar
Blender a OpenFOAM, posteriormente en el afio 2019 publicé un estudio (Boccardo,
Crevacore, et al., 2019) a cerca del estudio y escalado de las ecuaciones de transporte en
medios porosos para reactores quimicos y biolégicos, basando el mallado en estrategias
estructuradas con base cartesiana, también publicé un estudio sobre la deposicidon de
particulas finas y ultrafinas en reactores cataliticos de lecho compacto donde realizan
simulaciones CFD para obtener los perfiles de comportamiento del transporte de particulas,
este articulo fue de gran utilidad en este trabajo ya que aporta en la comprensién del
proceso e importancia de la especificidad del mallado, los anteriores trabajos concuerdan
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con las ideas aqui planteadas a cerca de la creacion integracién de software open source
especializados en las dreas requeridas dentro de la modelacién CFD.

Durante la construccion de la geometria virtual encontramos dificultad en la generacion de
malla cilindrica ya que el proceso requiere generar proyecciones desde los vértices, aristas
y caras garantizando interconexién en los nodos de la superficie de una geometria
rectangular y en los casos referenciales aqui estudiados plantean que este proceso debe ser
manual modificando los scripts y su sintaxis, puesto que este es nuestro primer
acercamiento a CFD y nuestro objetivo principal es construir el flujo de trabajo, como grupo
de investigaciéon optamos por construir la malla rectangular para aplicar el llenado del
reactor. Como se menciono en la metodologia, en la configuracidon del mallado se le dio a
cada cara la caracteristica de 10 celdas donde encontramos un balance perfecto entre
rendimiento computacional y refinacion del mallado, como puede verse en la Imagen 17 las
celdas asignadas aumentan el detalle de una manera directamente proporcional al tamafio
de la cara, es decir para caras grandes como los tanques del reactor las 10 celdas se van a
distribuir cubriendo areas de mayor tamafio pero en los compartimentos pequefios las
mismas 10 celdas se distribuyen ocupando de manera proporcional dreas mas pequeiias lo
cual garantiza mayor resolucion matemadtica y visual a la hora de dejar correr el fluido por
la geometria, al igual que (Rivas et al., 2020b) la estrategia de mallado con respecto a una
geometria estdndar es unificar el nUmero de celdas pero segun plantea el mismo autor y de
acuerdo a las experiencias aqui descritas si la geometria estd compuesta por figuras
complejas y alta variabilidad de curvas y paredes se recomienda usar un mallado hibrido
con integracién de componentes tetraédricos.
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Imagen 17. Distribucion de las celdas en la geometria del biorreactor.

Finalmente en el proceso de mallado se incorpord la herramienta de SwiftBlock (Nogenmyr,
K.J., Folkersma, 2016) que es un complemento para blender que permite la integracion de
blogues de 3D con parametrizacién en diferentes variables de disefio entre ellas la selecciéon
de caracteristicas de cada blogque como la eleccién de tipo de cara entre pared, vacia o
parche, al igual que (Vélikangas & Karvinen, 2018) encontramos rapidez y automatizacién
en esta herramienta en cuanto a configuracién de disefio en tiempo real a diferencia de
Salome donde estas caracteristicas deben conferirse de manera manual es los archivos de
geometria.

5.2.  Parametros de la modelacion y software de modelacion
Dada la importancia del mallado dentro de la modelacidn se le dedicé un apartado especial
dentro del desarrollo de este trabajo y continuando con el proceso en este apartado se
discuten los resultados obtenidos de la corrida de la modelacion del reactor utilizado como
caso de estudio para la validacidn del flujo de trabajo.

Las condiciones elegidas para modelar el llenado del biorreactor y comprobar la integracion
de software son las expuestas en la Tabla 2 donde se tuvieron en cuenta pardmetros
experimentales previamente establecidos por Pérez Pefia & Velandia Blanco, 2020 en
conjunto con parametros predefinidos del manual de funcionamiento del solver establecido
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(simpleFOAM) como la vistosidad turbulenta y cinematica asi como la tasa de disipacion de
energia cinética turbulenta.

Estos pardmetros conservan una estrecha relacion con el solucionador y el modelo de
solucion del problema, diferentes autores como (Boccardo, Crevacore, et al., 2019; Marcato
et al., 2021; Pouffary et al., 2008) destacan la capacidad de obtener resultados precisos
como una mezcla de variables de tipo experimental tedrico y suposiciones del sistema, la
observacion y el conocimiento de lo que se quiere modelar es fundamental al plantear el
problema, es por eso que los resultados obtenidos en el llenado resultan interesantes al
encontrar un comportamiento de llenado en la primer parte acorde a lo esperado pero en
el segunda parte, es decir en el llenado del tanque superior un proceso de llenado por
distribucién.

En cuanto a la eleccidn del software de modelacidn actualmente existe una amplia gama de
software para modelacién CFD entre ellos COMSOL, ANSYS, MFIX, PALABOS y OPENFOAM
entre muchos otros, que son utilizados para predecir el flujo de un fluido, en ellos se integra
la modelacidn matematica, los métodos numéricos y las herramientas de software tanto de
solucién como de visualizaciéon (pre y pos procesamiento). Durante el estudio de los
software disponible encontramos que OpenFOAM es la herramientas mds completa para
modelacién CFD de cédigo abierto disponible, al igual que (Blanco-Aguilera, Lara, Barajas,
Tejero, & Diez-Montero, 2020b; Boccardo et al., 2015; Mekonnen, 2016; Mohiuddin &
Mathkour, 2015) quienes han trabajado con este software en modelaciones de una fase,
multifase, biorreactores, reactores quimicos y transporte de particulas lo cual visibiliza la
interoperabilidad que se puede lograr a través de openFOAM.

Autores como Marroquin-Fandifio et al., 2020 quienes utilizaron COMSOL y obtuvieron
destacables resultados en la caracterizacidon del fluido de un mili biorreactor o Krychowska
etal., 2020 quien utilizd ANSYS para modelar y simular el comportamiento de un biorreactor
dividido en compartimentos tuvieron que contar con la licencia de estos software que para
el caso de ANSYS esta en un valor de aproximadamente S 30 mil USD (aproximadamente $
115 millones de pesos colombianos) y COMSOL cuya licencia basica oscila los S 4 mil USD y
debe pagarse anualmente una tarifa de mantenimiento de cerca del 20% del costo de la
licencia que le permite usar nuevas versiones del software adicionalmente si se requiere
modelar parametros especificos que no estdn en la licencia basica se deben adquirir
maddulos que cuestan entre $ 600y $ 4000 USD para licencias que estén actualizadas siendo
asi que COMSOL puede llegar a costar cerca de S 10 mil USD (aproximadamente $ 40
millones de pesos colombianos), estos valores anteriores son Unicamente para software de
modelado si se quiere implementar el mallado en software .CAD especializado la inversién
puede ser de entre S 700y $ 2 mil USD al afio (aproximadamente en $S2.6 y 7.6 millones de
pesos colombianos).

Expuesto lo anterior encontramos que el flujo de trabajo aqui propuesto tiene un valor de
licenciamiento de S 0, por lo que se asegura la replicabilidad y libre experimentacion,
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Blender es una herramienta espcializada en el disefio grafico 3D y OpenFOAM tiene una
gran capacidad en cuanto solucionadores para la mayoria de fluidos y su comportamiento
pero al ser contar con un cdédigo abierto cualquier persona con conocimientos puede
modificarlo para acoplar la modelacién a sus condiciones.

5.3.  Pos procesamiento y flujo de trabajo
En este apartado se presentan los resultados obtenidos a partir de la creacién de la malla
en Blender, la corrida en openFOAM vy el pos procesamiento en paraView junto con una
sintesis del flujo de trabajo creado.

El software de pos-procesamiento elegido fue ParaView ya que es una herramienta de bajo
consumo computacional que cuenta con paneles especializados en la generacion de cortes
sobre la geometria que permiten una mejor visualizacién del comportamiento desde
cualquier dngulo deseado adicionalmente permite examinar y analizar los resultados de
simulaciones en paralelo por tanto puede optimizar el rendimiento de las CPUs del equipo
y estd orientado a una visualizacién rdpida de archivos con una gran cantidad de datos.

La herramienta de pos procesamiento permitié visualizar el desarrollo del fluido por la
geometria. La Imagen 18 muestra el comportamiento en la malla interna del reactor con el
modelo descrito en la metodologia resuelto, Se puede observar, como era de esperar, que
el fluido se desplaza inicialmente como flujo piston pero una vez en el tanque superior
encontramos una tendencia a la mezcla completa ya que el volumen de control es mayory
el resalto que sufre al cambiar de compartimento influyen en la dispersién del mismo, como
lo reporta Otdlora-Tapiero, 2018 el biorreactor no tiene un comportamiento fijo por el
contrario tiende a mezcla completa (81.74%) y flujo pistdn (18.25%) segun lo encontrado
experimentalmente lo anterior demuestra que la precisién del modelo desarrollado y
proporciona un punto de partida confiable para implementar el flujo de trabajo
desarrollado.
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Imagen 18. Resultado de la modelacion: Visualizacion del llenado del tanque

5.4. Aporte social
Este trabajo desea ser un aporte integral en la construccion de conocimiento orientado a
los bioprocesos, las aplicaciones del flujo de trabajo aqui propuesto son esencialmente
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técnicas pero las consecuencias de su aplicacién tendran repercusiones en el campo social,
ambiental y econdmico. Estudios como el de Rahman et al., 2019 indican los diferentes
beneficios que tiene la aplicacion de biorreactores a escala rural especificamente para el
auto abastecimiento de biogds en comunidades como por ejemplo en la india con cerca de
4 millones de biodigestores instalados, dada nuestra experiencia en esta campo podemos
afirmar las siguientes ventajas de estos sistemas:

e Los biorreactores en produccién continua alcanzan una independencia una vez se
han optimizado los pardmetros de operacién que permite una generacion de biogas
limpio y constante.

e En un trabajo con comunidad previo a este estudio se identificod la elevada
produccién de hollin y cenizas que ocasiona la cocina con combustibles no
convencionales como la lefia por lo tanto la implementacidn de estos sistemas crea
habitats donde las comunidades tienen un menor riesgo de sufrir enfermedades
respiratorias.

e El tiempo que invierte una familia en la recoleccion de madera puede ser
aprovechado en otras actividades ya que los residuos que alimentan los
biorreactores estan disponibles con facilidad.

e A partir del efluente de estos sistemas también se obtienen productos de valor
agregado como fertilizantes de gran calidad, ahorrando asi el dinero de los ingresos
de una familia de agricultores al reducir su dependencia de los combustibles fésiles
utilizados para fabricar fertilizantes artificiales. El ahorro total de carbono fésil se
estima en 4,9 toneladas al afio (Rahman et al., 2019).

En el marco de lo anterior los bioprocesos optimizados mediante aplicacién del flujo de
trabajo aqui planteado podrian aportar a ODS especificos como: 1) Fin de la pobreza; 3)
Salud y bienestar; 5) lgualdad de género; 6) Agua limpia y saneamiento; 7) Energia
sostenible y no contaminante; 9) Industria innovacién e infraestructura; 11) Ciudades y
comunidades sostenibles y 15) Vida de ecosistemas terrestres.

6. CONCLUSIONES

Este estudio presentd la creacién de un flujo de trabajo orientado al aprovechamiento de
herramientas de cddigo libre para la modelacién del comportamiento hidrodinamico de
biorreactores, este estudio resalta la necesidad de contar con un andlisis previo detallado
gue permita establecer las mejores condiciones de pre-procesamiento. Las principales
ventajas de acoplar Blender como generador de malla es aprovechar sus caracteristicas de
software de disefio grafico 3D y el acoplamiento de la herramienta de SwiftBlock que
transcribe las caracteristicas de la malla como vértices, bloques y parches

Durante la simulacién se procuré un ahorro en costos computacionales dando
configuraciones de malla hexaédrica con celdas de (10 10 10) es decir 10 celdas por cada
cara de la geometria asi se logré un balance adecuado entre calidad de simulacidn, robustez
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de modelo y velocidad de iteracion, el proceso de mallado debe reproducir con gran
exactitud las caracteristicas fisicas del reactor por lo que se debe estar atento durante la
construccion a los tanques del reactor, los ajustes de las divisiones de los mismos deben
quedar con una ligera inclinacién (~5 mm) ya que el complemento swiftBlock detecta estos
orificios como errores de construccién y por defecto los asume como una superficie solida
lo que impide el flujo del liquido al momento de la corrida.

Las modelaciones hechas en OpenFOAM 20.09 v2 muestran buen comportamiento con
respecto a los test reales en el reactor RME asi como las soluciones de los tutoriales que
fueron realizadas para validar la herramienta, el pos-procesamiento es efectivo en
ParaView aunque se debe explorar el potencial de blender en esta etapa ya que es una
herramienta grafica mas potente en términos de prestaciones para la graficaciéon continua
y automatizacidn de un fluido. A partir del breve andlisis bibliométrico se puede destacar la
incorporacion de herramientas de programacion como Python o R Studio que permitiran
automatizar las simulaciones creando scripts que sinteticen los datos, ajusten de manera
automatica y grafiquen para generar mayor comprension de la informacién.

De manera general, lo expuesto en este documento permite verificar que el flujo de trabajo
integrado por las herramientas de cédigo abierto aqui presentado es util en la investigaciéon
y validacién del comportamiento de fluidos al interior de un biorreactor metanogénico
escalonado, ademds de exponer que esta tecnologia tiene un gran potencial de aplicacién
dada su facilidad de alimentacién con datos de tiempos de residencia, y su bajo costo
computacional y econdmico ya que se emplea software de cédigo libre y colaborativo.

7. SUGERENCIAS PARA FUTURAS INVESTIGACIONES

A lo largo de este trabajo se realiza un enfoque en las posibilidades actuales de la creacién
de un sistema integrado de herramientas OpenSource que permiten detallar el
comportamiento de las particulas al interior de los biorreactores especificamente para esta
caso se selecciond un Reactor Metanogénico Escalonado (RME), como primera
recomendacion en futuras investigaciones se aconseja estudiar otras configuraciones de
biorreactores, adicionalmente se sugiere ampliar las simulaciones a biorreactores con
afluentes reales y por ultimo utilizar herramientas informaticas que automaticen los
procesos de simulacidn para asegurar simulaciones con mayor eficiencia en términos de
tiempo y de costo computacional asi como diversificacion del flujo de trabajo con software
libre.
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ANEXOS

Scripts de simulacién:

Velocidad
[* *_ CH+ -* *\
—————=—=—== |
\ / Field | OpenFOAM: The Open Source CFD Toolbox
\\ / O peration |Website: https://openfoam.org
W/ And | Version: dev
\V M anipulation |
\* */
FoamFile
{

version 2.0;
format  ascii;
class volVectorField;
object U,
}

//*************************************//

dimensions [01-10000];

internalField uniform (0 0 0);

boundaryField
{
inlet
{
type fixedValue;
value uniform (3 0 0);
}
outlet
{
type zeroGradient;
}
walls
{
type fixedValue;
value uniform (0 0 0);
}
}

/ / kkkkkhkkkkkkhkkkkhkkkhkkkkkkhkkkhkkkkkkhkkhkkkhkkkkkkkkkhkkkhhkkkkkkhkkkhkkkkkkk / /
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Densidad:

[* *_ CH+ -* *\
————=—==—== |
\ / Field | OpenFOAM: The Open Source CFD Toolbox
\\ / O peration |Website: https://openfoam.org
W/ And | Version: dev
\V M anipulation |
\* */
FoamFile
{

version 2.0;
format  ascii
class volScalarField;
object  p;
}

//*************************************//

dimensions [02-20000];

internalField uniform O;

boundaryField
{
inlet
{
type fixedValue;
value uniform 0.3;
}
outlet
{
type zeroGradient;
}
walls
{
type fixedValue;
value uniform O;
}
}

// kkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkkhkkkkkkkkkkkkkkkkkx //
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blockMeshDict- Geometria:

[* *_ CH+ -* */
Il File was generated by SwiftBlock, a Blender 3D addon.

FoamFile
{
version 2.0;
format  ascii;
class dictionary;
object  blockMeshDict;

}

//**7\-**********************************/l

deltaT 1;

writelnterval 1,

// *kkk *kkkkk *kkkkkkhkkkhkkhkkhkkkhkxk *kkkkk *kkkkkk ** *kkkk //

geometry

{

}

vertices

(
(0.05700000002980232 0.054605040699243546 0.5596299767494202)
(0.05700000002980232 0.054605040699243546 0.29962998628616333)
(0.05700000002980232 -0.054605040699243546 0.5596299767494202)
(0.05700000002980232 -0.054605040699243546 0.29962998628616333)
(-0.05700000002980232 0.054605040699243546 0.5596299767494202)
(-0.05700000002980232 0.054605040699243546 0.29962998628616333)
(-0.05700000002980232 -0.054605040699243546 0.5596299767494202)
(-0.05700000002980232 -0.054605040699243546 0.29962998628616333)
(0.0064999996684491634 0.0593949556350708 0.5153300166130066)
(-0.0064999996684491634 0.0593949556350708 0.5153300166130066)
(0.0064999996684491634 0.0593949556350708 0.5283299684524536)
(-0.0064999996684491634 0.0593949556350708 0.5283299684524536)
(0.0064999996684491634 0.10729411244392395 0.5153300166130066)
(-0.0064999996684491634 0.10729411244392395 0.5153300166130066)
(0.0064999996684491634 0.10729411244392395 0.5283299684524536)
(-0.0064999996684491634 0.10729411244392395 0.5283299684524536)
(-0.029999999329447746 0.02873949520289898 0.2946299910545349)
(-0.029999999329447746 -0.02873949520289898 0.2946299910545349)
(0.029999999329447746 0.02873949520289898 0.2946299910545349)
(0.029999999329447746 -0.02873949520289898 0.2946299910545349)
(-0.029999999329447746 0.02873949520289898 0.14462999999523163)
(-0.029999999329447746 -0.02873949520289898 0.14462999999523163)
(0.029999999329447746 0.02873949520289898 0.14462999999523163)
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(0.029999999329447746 -0.02873949520289898 0.14462999999523163)
(-0.024000000208616257 0.022991597652435303 0.13962998986244202)
(-0.024000000208616257 -0.022991597652435303 0.13962998986244202)
(0.024000000208616257 0.022991597652435303 0.13962998986244202)
(0.024000000208616257 -0.022991597652435303 0.13962998986244202)
(-0.024000000208616257 0.022991597652435303 0.05962999910116196)
(-0.024000000208616257 -0.022991597652435303 0.05962999910116196)
(0.024000000208616257 0.022991597652435303 0.05962999910116196)
(0.024000000208616257 -0.022991597652435303 0.05962999910116196)
(-0.0064999996684491634 0.006226890254765749 0.05462999641895294)
(-0.0064999996684491634 -0.006226890254765749 0.05462999641895294)
(0.0064999996684491634 0.006226890254765749 0.05462999641895294)
(0.0064999996684491634 -0.006226890254765749 0.05462999641895294)
(-0.0064999996684491634 0.006226890254765749 0.004629999864846468)
(-0.0064999996684491634 -0.006226890254765749 0.004629999864846468)
(0.0064999996684491634 0.006226890254765749 0.004629999864846468)
(0.0064999996684491634 -0.006226890254765749 0.004629999864846468)

);

edges

(

)i

faces

(

)i

blocks

(

// block id 0

hex (01324576) (10 10 10) edgeGrading (

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)
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(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

)

)
/I block id 1

hex (01541089 11) (10 10 10) edgeGrading (
(

(001 (1101 (0012
)

(

(001 (1101 (001
)

(

(001)(1101) (0012
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(

(001 (1101 (001
)

(

(001 (1101 (001
)

(

(001)(1101) (001
)

(

(001)(1101) (001
)

(
(001)(1101)(001)
)

)
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// block id 2

hex (1816 1719157 3) (10 10 10) edgeGrading (
(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

)
/I block id 3

hex (8911 1012 1315 14) (10 10 10) edgeGrading (
(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(
(001)(1101) (001)
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(001)(1101) (001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)
)

)
/I block id 4

hex (20 21 2322 16 17 19 18) (10 10 10) edgeGrading (
(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)

)
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(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

)

)
/I block id 5

hex (24 25 27 26 20 21 23 22) (10 10 10) edgeGrading (
(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

)
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/1 block id 6

hex (28 29 31 30 24 25 27 26) (10 10 10) edgeGrading (
(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

(

(001)(1101) (001)
)

)
/I block id 7

hex (32 33 3534 28 29 31 30) (10 10 10) edgeGrading (
(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(

(001)(1101)(001)

)

(
(001)(1101)(001)
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(001)(1101) (001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)
)

)
/I block id 8

hex (36 37 39 38 32 33 35 34) (10 10 10) edgeGrading (
(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)
)

(
(001)(1101)(001)

)
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(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

(001)(1101)(001)

)
);

patches

(

patch inlet

(
(36 38 39 37)

)

patch outlet

(
(1315 14 12)

)

wall walls

(
(0462
(3267)
(7645)
(371719
(1023)
(401011)
(111014 15)
(01810)
(54119
(1598)
(10812 14)
(9111513)
(891312
(1917 21 23)
(7516 17)
(131918)
(511816)
(22 23 27 26)
(17 16 20 21)
(1819 23 22)
(16 18 22 20)
(27 2529 31)
(20 22 26 24)
(23 21 25 27)
(21 20 24 25)



(31 29 33 35)
(25 24 28 29)
(26 27 31 30)
(24 26 30 28)
(34 35 39 38)
(29 28 32 33)
(30 31 35 34)
(28 30 34 32)
(32 34 38 36)
(35 33 37 39)
(333236 37)
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controlDict

[* *_ CH+ -* *\
————=—==—== |
\ / Field | OpenFOAM: The Open Source CFD Toolbox
\\ / O peration |Website: https://openfoam.org
W/ And | Version: dev
\V M anipulation |
\* */
FoamFile
{

version  2.0;
format  ascii;
class dictionary;
location "system";
object  controlDict;

}

//*************************************//

application  simpleFoam;
startFrom startTime;
startTime 0;

StopAt endTime;
endTime 65;
deltaT 0.1;
writeControl timeStep;
writelnterval 5;
purgeWrite  0;
writeFormat  ascii;
writePrecision 6;
writeCompression off;
timeFormat  general;
timePrecision 6;
runTimeModifiable true;
cacheTemporaryObjects
( kEpsilon:G

);
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functions

{

#includeFunc streamlines
#includeFunc writeObjects(KEpsilon:G)
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