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Significado
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Centimetros

Centimetros cuadrados
Conductividad electrolitica

Densidad

Densidad de corriente anddica
Densidad de corriente catodica
Densidad de corriente de intercambio
Grados Celsius

Litros
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Compuesto recalcitrante

Corriente eléctrica

Densidad de corriente

Dominio de simulacion

Efluente contaminado

Electrodo

GLOSARIO

Compuesto con estructuras quimicas muy
estables provocando que sean resistentes al
ataque  biolégico. Son  dificiles de

descomponer.

Es el flujo de carga eléctrica que atraviesa un
material conductor durante un periodo de
tiempo determinado. Se expresa en

amperios.

Es la cantidad de corriente por unidad de
area a través de un conductor. Se expresa en

Alcm?2,

Es el conjunto de elementos en el cual se

dividio la geometria de estudio.

Son aguas que contienen desechos solidos,
liquidos o gaseosos que son emitidos por

viviendas o industrias.
Es un conductor eléctrico utilizado para hacer

contacto con una parte no metalica de un

circuito.
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Electrodo de diamante
dopado con boro (BDD)

Electrolito

Extruir

Flujo laminar

Flujo turbulento

Geometria

Tipo de electrodo que tiene la capacidad de
descomponer microbiolégicamente los
contaminantes organicos, transformandolos

en subproductos biodegradables.

Es una sustancia que contiene aniones y
cationes y que por lo tanto es capaz de

conducir la corriente eléctrica.

En términos de dibujo, extruir es crear un
cuerpo solido 3D a partir de una superficie
plana que se estira a lo largo de una

trayectoria.

Fluido cuyo movimiento es ordenado y suave,
se mueve en laminas paralelas sin

mezclarse.

Fluido cuyo movimiento se da en forma
cadtica y la trayectoria de las particulas forma

pequenos remolinos.

En términos de simulacién computacional, la
geometria representa el equipo o pieza que
se trabajara. En este estudio, la geometria
representa una celda electroquimica tipo

filtro-prensa.
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Mineralizacion

Radical libre

Voltaje

Es el proceso por el cual la materia organica
se degrada a través de microorganismos y se
transforma en CO2, H20 y los compuestos
minerales basicos tales como N2, H2S, entre

otros.

Es un atomo o un grupo de atomos que
contiene uno o mas electrones no pareados.
A diferencia de un ion, los radicales libres no

poseen carga.

Es la energia que se requiere para mover un

electréon de un punto a otro.
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RESUMEN

En el presente trabajo de investigacion se compararon dos disefios de una
misma celda electroquimica tipo-filtro prensa de oxidacion avanzada, donde la
diferencia consistié en modificar el area superficial del promotor de turbulencia y
los electrodos. La comparacion se realizé por medio de un programa de
simulaciéon computacional, el cual permiti6 estimar la hidrodinamica y la
distribucion de corriente primaria y secundaria, esto con la finalidad de predecir

si el disefio propuesto es mas eficiente en la produccion de radicales hidroxilos.

Se pretende que la funcion principal de la celda electroquimica estudiada
sea el tratamiento de agua contaminada, es por ello que se estudio
especificamente el proceso de oxidacién avanzada, debido a que la aplicacion
de la electroquimica al tratamiento de efluentes contaminados con compuestos

organicos permite reducirlos, transformarlos e incluso eliminarlos.

Se tom6 como punto de partida el disefio original de la celda y se
dimensiond el segundo equipo con un promotor de turbulencia y electrodos con
una longitud equivalente al largo total del dispositivo. Una vez realizada la
geometria de la celda y establecido el dominio, se realizé un analisis de malla
donde se infiere que la malla éptima para las simulaciones es la malla normal,

con numero optimo de elementos de 5 462 759.

La hidrodinamica en la celda se simul6 a cinco caudales diferentes en un
rango de 0,5 a 3,0 L/min, generando perfiles de velocidad a tres lineas de corte
distintas y graficos de distribucion de la magnitud del campo de velocidad. El

calculo de la distribucion de corriente fue descrito por las respectivas
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condiciones de frontera de la distribucién de corriente primaria y secundaria a
través de la ley de Ohm, obteniendo perfiles de distribucion de esta variable en

funcién del largo de la celda.

Al comparar el estudio de la hidrodinamica de ambos disefios de celda
electroquimica tipo filtro-prensa, se infiere que el disefio propuesto proporciona
mejores condiciones para la produccién de radicales hidroxilos debido a la
formacion de un flujo turbulento en la zona donde ocurre el proceso de
oxidacion avanzada. También se concluye, por medio de la comparacién del
estudio de la distribucion de corriente primaria y secundaria, que la densidad de
corriente generada por el disefio propuesto favorece significativamente la
formacion de los radicales antes mencionados y evita que se den reacciones
secundarias en el proceso de oxidacién avanzada, aumentando la eficiencia del

proceso.
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OBJETIVOS

General

Comparar la hidrodinamica y distribucibn de corriente primaria y

secundaria, por medio de una simulacion computacional, de una celda

electroquimica tipo filtro-prensa con dos disefios diferentes, el disefio original y

el disefio con el promotor de turbulencia y electrodos alargados, para estimar el

efecto que tiene el area superficial en el proceso de oxidacion avanzada.

Especificos

Dibujar la geometria de la celda electroquimica tipo filtro-prensa con el
promotor de turbulencia y los electrodos alargados, para establecer el
numero 6ptimo de elementos que debe tener la malla del dominio

computacional.

Simular graficamente la velocidad del flujo dentro de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa, con el disefio original y el disefio con el
promotor de turbulencia y los electrodos alargados, en funcién del ancho
de la celda, a tres posiciones diferentes del largo de la celda, 1/3, 1/2 'y
2/3.

Simular graficamente la distribucion de corriente primaria y secundaria
sobre los electrodos de la celda electroquimica, con el disefio original y el
diseio con el promotor de turbulencia y los electrodos alargados, en

funcién del largo de la celda.
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Comparar el comportamiento del flujo dentro de la celda electroquimica,
con el disefo original y el disefio con el promotor de turbulencia y los
electrodos alargados, con el fin de determinar el disefio que favorezca la

produccion de radicales hidroxilos.

Comparar el comportamiento de la distribucién de corriente primara y
secundaria en la celda electroquimica, con el disefio original y el disefo
con el promotor de turbulencia y los electrodos alargados, con el fin de

determinar el disefo que favorezca la produccion de radicales hidroxilos.
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INTRODUCCION

El agua residual proviene de diferentes fuentes como residencias,
instituciones y locales comerciales e industriales. Esta puede tratarse en el sitio
donde se contamina por medio de fosas sépticas u otros medios de depuracion,
o bien puede ser captada y transportada mediante una red de tuberias a una
planta de tratamiento municipal. Los esfuerzos para llevar a cabo esta
operacion generalmente estan sujetos a regulaciones y normas locales,

estatales y federales.

A menudo ciertos contaminantes de origen industrial presentes en las
aguas residuales requieren procesos de tratamiento especializado. Los
procesos bioldgicos son la opcidén mas econdmica para eliminar contaminantes
organicos, sin embargo, tienen sus limitantes cuando las aguas presentan
caracteristicas de toxicidad que afectan a los microorganismos en agua que
contiene electrolitos. Sin embargo, la carga idnica incrementa la conductividad
eléctrica, por esta razéon los métodos electroquimicos resultan comunmente
favorecidos, por ejemplo, el electrodo de diamante dopado con boro (BDD)
tiene la capacidad de descomponer microbiolégicamente los contaminantes
organicos, transformandolos en subproductos biodegradables, los cuales

pueden eliminarse en forma bioldgica.

En el 2013 los autores Tzayam Pérez, Maria Leén y José Nava, en la
Universidad de Guanajuato, Departamento de Ingenieria Geomatica e
Hidraulica, realizaron un estudio sobre el uso de electrodos sintéticos de BDD

en una oxidacion anddica, demostrando que la sobretensién de Oz es mucho
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mas alta que la observada para los anodos convencionales, produciendo

mayores cantidades de OHe a través de la reaccion.

El presente trabajo busca proponer un disefio de celda electroquimica tipo
filtro-prensa, con electrodos BDD, que produzca mayores cantidades de
radicales hidroxilos, en comparacién con el disefio de celda original, para que la
remocion de contaminantes presentes en el agua sea mas rapida y efectiva. A
continuacion, se detalla la metodologia que se utilizé para realizar el estudio, los
resultados obtenidos con ambos disefios y el analisis que se llevd a cabo para
determinar qué disefo se ajustan mejor al objetivo propuesto. También se
muestran investigaciones previas donde se estudio la eficiencia de los
electrodos de BDD en el proceso de oxidacion avanzada y como el tipo de flujo

que se desarrolla dentro de la celda afecta significativamente el proceso.
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1. ANTECEDENTES

En estudios anteriores se ha analizado la efectividad del uso de electrodos
BDD para el proceso de oxidaciéon avanzada, asi como la simulaciéon de la
distribucion de corriente, en una celda electroquimica tipo filtro-prensa, bajo
condiciones de flujo turbulento. Debido a que estos temas son de interés para el
presente trabajo, se realizO una busqueda de investigaciones que han
estudiado los temas antes mencionados. A continuacion, se muestran algunas

de ellas:

En el 2014, Pérez, de Ledn, Walsh y Navas, de la Division de Ciencias
Naturales y Exactas de la Universidad de Guanajuato, Campus de Guanajuato,
realizaron un estudio de investigacion titulado Simulation of current distribution
along a planar electrode under turbulent flow conditions in a laboratory filter-
press flow cell, en el cual se presentd un estudio tedrico para las distribuciones
de corriente primaria y secundaria y una aproximacion para el limite de
distribucion de corriente por medio del modelo de turbulencia estandar k—€. En
esta investigacion se realizé una simulacion numérica de las distribuciones de
corriente primaria, secundaria y limitante a lo largo de un catodo plano de niquel
usando la reduccién de los iones Fe (CN)e* a Fe (CN)e*. De acuerdo a los
resultados del estudio, la distribucion de corriente primaria sufre caidas en la
entrada y salida de la celda, y a medida que se alejaba de la entrada y la salida,
se torna uniforme. Bajo las condiciones experimentales, la simulacion de la
distribucion secundaria confirmé la conveniencia de usar una celda de flujo

filtro-prensa como un reactor de prueba para reacciones catodicas o anddicas



de sistemas electroquimicos homogéneos, en un electrodo plano, debido a su

distribucion de corriente uniforme en la superficie del electrodo.

El analisis de este trabajo puede utilizarse como un punto de referencia
para desarrollar estudios tedricos-empiricos en esta celda de flujo filtro-prensa,
para disefiar otras modificaciones que aumenten el rendimiento de una celda

electroquimica.

En el 2013, Pérez, Leén y Nava, de la Universidad de Guanajuato, del
Departamento de Ingenieria Geomatica e Hidraulica, realizaron un estudio de
investigacion titulado Numerical simulation of current distribution along the
boron-doped diamond anode of a filter-press-type FMO1-LC reactor during the
oxidation of water, en el cual se muestra un analisis tedrico de la distribucion de
corriente primaria y secundaria a lo largo de un anodo de diamante dopado de
boro (BDD) de un reactor filtro-prensa tipo FM01-LC. La formacién de radicales
hidroxilos a través de la descarga de agua se utiliz6 como sistema de prueba.
Los estudios de microelectrdlisis confirman que los radicales hidroxilos se
forman a potenciales entre 2,3 V < E < 2,75 V y que a valores mayores se
produce una reaccion de evolucion de oxigeno. La distribucién de corriente
primaria es mas uniforme lejos de las esquinas curvas de la celda, originada por
el espaciador entre los electrodos; sin embargo, los valores de distribucion
actuales en las esquinas y cerca de ellos, difieren con un orden de magnitud de
1X10; por lo tanto, la distribucién de corriente primaria en el anodo BDD en el
reactor FMO1-LC puede considerarse uniforme, ya que los efectos de borde en
estos sitios son despreciables. La distribuciéon de la corriente secundaria a
diferentes valores potenciales de 1,7, 1,9y 2,15 V, respectivamente, no muestra

dichos efectos. La atenuacion de la distribucidon de corriente secundaria esta



asociada a los parametros cinéticos de la descarga de agua en el BDD vy al

disefio apropiado de la celda.

Bajo las condiciones experimentales descritas en este trabajo, las
distribuciones de corriente secundarias simuladas confirman la conveniencia de
usar la celda FM01-LC como un reactor de prueba para la produccion de
radicales hidroxilos en el anodo BDD, debido a su distribucién de corriente
uniforme en la superficie BDD, evitando la reaccion de la evolucion del oxigeno.

En el 2018, Alcocer, Picos, Uribe, y Pérez, de la Universidad de
Guanajuato, del Departamento de Quimica, Division de Ciencias Naturales y
Exactas, realizaron un estudio de investigacion titulado Comparative study for
degradation of industrial dyes by electrochemical advanced oxidation processes
with BDD anode in a laboratory stirred tank reactor, en el cual se estudio la
degradacion comparativa de los tintes industriales Azul BR, Violeta SBL y Café
MF, mediante el proceso de oxidacion electroquimica basado en electrodos
BDD. Cada colorante se probo en Na2SO* con Fe?* a 3,0 de pH, y se electrolizd
en un reactor de tanque agitado en condiciones galvanostaticas con 2,0, 5,0,
7,0, 11,0 y 18,0 mA cm™. Los tintes se oxidaron a través de radicales hidroxilos
(OH) formados en el anodo BDD de la oxidacion con agua junto con la reaccién
de Fenton producida catédicamente con peréxido de hidrogeno (H20:2).
Mediante el medio Na2SO4 se logroé acercar al 100 % de la decoloracion. A
través de la tasa de reduccion de color se analizé el comportamiento de los

tintes al comienzo del proceso de oxidacion.

Como es bien sabido, las descargas industriales y particularmente las de
la industria del cuero contienen grandes variedades de tintes en una mezcla;

por esas razones, y para simular una descarga real, se llevd a cabo un
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experimento donde se mezclaron los tres tintes mencionados anteriormente. En
este estudio se destaca el potencial del proceso electroquimico BDD para la
degradacion de tintes industriales que se encuentran en aguas residuales en
condiciones experimentales apropiadas. Es por ello que para esta investigacion

se simularan electrodos de BDD.

En el 2006, Nuiez, de la Universidad Autébnoma Metropolitana de la
Ciudad de México, realizdé un estudio de investigacion titulado
Electroincineracion del p y o-cresol sobre electrodos de diamante dopado con
boro (BDD) en una celda electroquimica FMO1-LC, en el cual se muestra la
formacion de radicales OHe, debido a la oxidacion del agua, sobre los
electrodos de BDD vy los otros subproductos, como son el H202 y O2, los cuales
también oxidan materia organica, pero la degradacién ocurre con una eficiencia
menor a la obtenida con el radical hidroxilo. El estudio revelé que, en el
intervalo de 1,5V<E<2,2 V, la oxidacion del agua ocurre con un electron para
formar el OHe. Mientras que, a potenciales mayores de 2,2 V, la oxidacién del
agua se oxida con mas de 1 electrén, formando oxidantes menos potentes que
el radical hidroxilo. Este mismo estudio indicé que la oxidacion del cresol se
lleva a cabo indirectamente via radical hidroxilo. Del estudio llevado a cabo en
este trabajo de investigacion se mostrd la conveniencia de emplear un reactor
FMO1-LC con electrodos BDD, para la incineracion electroquimica de moléculas
organicas recalcitrantes, como el cresol, hasta CO2, observandose que las
condiciones hidrodinamicas favorecen la mineralizacion de las moléculas

organicas.

Con las investigaciones mencionadas anteriormente se puede inferir que
las celdas electroquimicas tipo filtro-prensa son convenientes como reactores

de prueba para la produccién de radicales hidroxilo, cuando estas trabajan bajo
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condiciones de flujo turbulento y se utilizan electrodos de BDD, ya que estos
factores aumentan la eficiencia del proceso, siendo favorables para la

mineralizacién de componentes organicos presentes en el agua contaminada.






2. MARCO TEORICO

En este capitulo se presentan los conceptos tedricos que fundamentan el
trabajo de investigacion, como el mecanismo de oxidaciéon del agua en
electrodos BDD, las ecuaciones que rigen la simulacién de la hidrodinamica y la
distribucion de corriente primaria y secundaria, el método de elementos finitos,

entre otros.

21 Celda electroquimica

Una celda electroquimica es un dispositivo que permite obtener energia
eléctrica a partir de reacciones quimicas (celda galvanica) o que facilita las
reacciones quimicas al suministrar energia eléctrica (celda electrolitica). Estos
procesos electroquimicos se conocen como reacciones Oxido-reduccion o
redox, en las cuales se produce una transferencia de electrones de una especie

quimica a otra’.

211 Partes de una celda electroquimica

La celda electroquimica esta conformada por dos electrodos que se
encuentran dentro de disoluciones apropiadas, unidos por un puente salino y

conectados por un voltimetro que permite el paso de los electrones.

' LOPEZ, Oscar. Celdas Electroquimicas. https://quimica.laguia2000.com/general/celdas-
electroquimicas.



Sus componentes principales son:

° Anodo: es el electrodo sobre el que se produce la oxidacién. El agente
reductor pierde electrones y por tanto se oxida.
M - M" +n(e”)
o Catodo: es el electrodo sobre el que se produce la reduccion. El agente
oxidante gana electrones y por tanto se reduce.
M™ +n(e”) » M
o Puente salino: se utiliza para proporcionar un contacto iénico entre las dos
celdas con electrolitos diferentes, para evitar que las soluciones se

mezclen y provoquen reacciones secundarias.

Figura 1. Partes de una celda electroquimica

Voltimetro

___.,‘——.______..___.,,' 1,100V R —

ivono  |© Puente Salino CATODO

Electrodo Electrodo

Disco

Disolucion Poroso

Disolucion

Fuente: LOPEZ, Oscar. Celdas electroquimicas. https://quimica.laguia2000.com/general/celdas-

electroquimicas. Consulta: marzo de 2019.



21.2 Potencial de una celda electroquimica

La fuerza que impulsa el transporte de los electrones a través del circuito
externo es provocada por la diferencia de potencial entre los dos electrodos de
la celda. A esta diferencia de potencial se le conoce como fuerza electromotriz o

fem.

A la fuerza electromotriz de una celda se le denomina potencial de celda y
se expresa como Eceida. Debido a que Ecelda S mide en voltios, generalmente se

hace referencia a ella como voltaje de celda.?

El rango aproximado de los potenciales de una celda esta entre 0 y
6 voltios, pero cuando el electrolito es agua, el potencial generalmente se
reduce a valores menores a 2,5 voltios, debido a que los oxidantes y reductores
necesarios para producir un potencial de celda elevado tienden a reaccionar

con el agua.’

2.2 Reactor tipo filtro-prensa

El reactor tipo filtro prensa es una celda electroquimica de flujo la cual
emplea una configuracién de electrodos en paralelo en un disefio expansible y
compacto. Este tipo de celdas satisface diversas necesidades entre las cuales

se encuentran:

2 BROWN, Theodore. Electroquimica. p 899.
3Visual Avi, Como funciona una celda electroquimica. https://www.visualavi.com/celda-
electroquimica-elemental-descripcion-y-funcionamiento/.
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o Distribucién de potencial uniforme en el electrodo

° Altos indices de transporte de masa
o Simplicidad en el disefio e instalacion
o Amplia disponibilidad de materiales de electrodo y membrana

° Versatilidad

Los electrodos a emplear en este tipo de celdas son muy diversos, entre
los que se incluyen: placas metalicas planas, placas de carbon para electrodos
bidimensionales, sin embargo, debido a la configuracion es posible utilizar
materiales porosos o tridimensionales tales como fieltro de carbdn, carbdn
vitreo reticulado, espumas metalicas o mallas metalicas expandidas. Los
electrodos estan separados por un espaciador entre el cual fluye el electrolito
teniendo contacto con ambos electrodos (celda no dividida) o solo con uno
dividiendo la celda en sus compartimientos anddico y catédico mediante una

membrana.

Estas celdas son ampliamente utilizadas en sintesis organicas e
inorganicas, recuperacioén de metales, celdas de combustible y en el tratamiento
de efluentes mediante eliminacion de metales, iones y compuestos organicos e
inorganicos. La figura 2 esquematiza una configuracion de reactor tipo filtro
prensa para la remocién de cianuro presente en aguas residuales, donde se
emplearon un anodo tridimensional y un catodo poroso, mostrando la

versatilidad de esta celda.
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Figura 2. Esquema de la configuraciéon de un reactor tipo filtro-

prensa de placas paralelas

sz © Promotor de A
Salida del electrolito turbulencia e

- |

) .

Catodo e o Entrada del
Canal distribuidor electrolito

Fuente: PEREZ, Tzayam; LEON, Maria y NAVA, José. Numerical simulation of current
distribution along the boron-doped diamond anode of a filter-press-type FMO01-LC reactor during

the oxidation of water. p 2.

2.3 Celdas electroquimicas con electrodos de BDD

El uso de un electrodo sintético de diamante dopado con boro (BDD) en
una oxidacion anddica ha demostrado que la sobretension de Oz es mucho mas
alta que la observada para los anodos convencionales tales como PbO2, SnO2
dopado o IrOz2, produciendo mayores cantidades de OHe a través de la reaccion,

lo que lleva a una remocidén mas rapida y efectiva de los contaminantes.*

4 PATINOO, Kelly; ARROYAVE, Sandra y MARIN, Juan. Oxidacién Electroquimica y
Ozonizacion Aplicadas al Tratamiento de Aguas de Lavado de la Produccién de Biodiesel.
https://scielo.conicyt.cl/scielo.php.
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Los electrodos sintéticos de diamantes dopados con boro (BDD),
fabricados por deposicion de vapor quimico (CVD), se han utilizado para
degradacion de compuestos organicos recalcitrantes. Esta degradacion puede
tener lugar a través de la oxidacion indirecta utilizando oxidantes formados en el
anodo. Estos se componen principalmente de radicales hidroxilos (OHe)
formados por la oxidacién de agua en BDD (ecuacién 1) cuyas propiedades
unicas permiten la oxidacion a compuestos de CO2 como fenoles, clorofenoles,
metoxifenol, hidroquinona, cresoles, naftales, medicamentos farmacéuticos,

colorantes complejos, por mencionar algunos de ellos.

BDD + H,0 - BDD(OH™) +H* + e~

Componentes Organicos + BDD(OH~) - BDD + CO, + H,0
2)

En comunicados anteriores, se ha reportado que la ecuacion 1 ocurre en

un rango de potenciales entre 2,3 < E <2,75 V.5

2.4 Procesos de oxidacion avanzada

La finalidad de estos procesos es eliminar compuestos solubles no
biodegradables, presentes en el agua residual. El proceso consiste en una
oxidacion quimica, bajo condiciones moderas de presion y temperatura, hasta la

mineralizacidon completa de contaminantes. El agente oxidante es el radical

5 PEREZ, Tzayam; LEON, Maria y NAVA, José. Numerical simulation of current distribution
along the boron-doped diamond anode of a filter-press-type FMO1-LC reactor during the
oxidation of water. p 4.
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hidroxilo (OHe), el cual posee una elevadisima capacidad oxidante y con

tiempos de reaccion muy cortos.

241 Reacciones de oxidacion del agua

El mecanismo de oxidacion del agua sobre electrodos BDD se muestra en
la figura 3, donde se observa la formacién de radicales OH+ y los subproductos,

como el H202 y O2, derivados de las reacciones secundarias.®

Figura 3. Formacioén de radicales hidroxilo sobre electrodos BDD y

los subproductos, en el procedo de oxidacion del agua

_—BDD
~ 172 05 +H+ e
H,0 /
2
/
(
H'+e \.,\ .
o
BDD (OH®) BDD (Hy0;)  ——=(H,0,)

mCOz+nHZ0
+H te”

Fuente: NUNEZ, Francisco. Electroincineracién del p y o-cresol sobre electrodos de diamante

dopado con boro (BDD) en una celda electroquimica FMO1-LC. p 11.

6 NUNEZ, Francisco. Electroincineracién del p y o-cresol sobre electrodos de diamante dopado
con boro (BDD) en una celda electroquimica FMO1-LC. p 11.
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La primera reaccion que se lleva a cabo es la oxidacion del agua, en la

cual se produce H*, e" y el radical OH+, como se muestra a continuacion:

BDD + Hy0 — OH *(gq+ H* + e~

Si los radicales hidroxilos no son utilizados, puede ocurrir que algunos de

los radicales presentes en la superficie reaccionen entre ellos para formar H20:2:

ZOH '(ads) i HZOZ(SO[)

Si el H202 absorbido se desorbe y difunde a la solucion puede oxidar a la
materia organica, pero la degradacion ocurre con una eficiencia menor a la
obtenida con el OHe, lo cual es un efecto no deseado. Si el H20O2 permanece

absorbido, puede ser oxidado en la superficie del BDD, formando Ox2.

H, - 0, + 2H* + 2e~

0> (ads)

Si esta reaccidén ocurre en paralelo con la formacion de OHe, se puede

formar oxigeno monoatomico:
OH- - 0-+H" +e”

Cuando los productos O2 y O+ se combinan, pueden llegar a producir
ozono. El ozono degrada la materia organica; sin embargo, este proceso tiene

una eficiencia menor que el H202y el OH -
02 + 0 4 03

Para los propdsitos de mineralizacion se pretende que la mayor cantidad
de OH- producidos permanezcan adsorbidos sin generar los subproductos de
oxidacion del agua mencionados en las reacciones anteriores. Es importante

mencionar que las reacciones de oxidacion del agua en los electrodos BDD,
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son funcién del potencial, por lo que se debe encontrar el dominio de potencial
de electrodo o bien la densidad de corriente apropiada para favorecer la
formacion del radical hidroxilo; si esto se logra, la transferencia de masa de la
materia organica ocurre con mayor eficiencia, llevando a cabo una completa

mineralizacién del compuesto organico.

25 Tipo de flujo

La reaccidn que ocurre en los electrodos de un reactor electroquimico a
menudo esta estrechamente relacionada con la hidrodinamica y, en la practica,
el patrén de flujo en las celdas de filtro-prensa se ha aproximado al flujo laminar
o turbulento. Una aproximacion tedrica para un patron laminar ha sido
desarrollada usando la ecuacion de Navier-Stokes para modelar el fluir laminar
dentro de la celda, uniendo las condiciones de frontera de Dirichlet y Neumann.
Otra aproximacion emplea las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas
(RANS), que incluyen viscosidad turbulenta por medio del modelo k-e. Modelos
turbulentos, en presencia de paredes solidas, requieren el acoplamiento de las
funciones logaritmicas universales de pared para las fronteras estaticas. En
geometrias complejas, donde hay cambios en el area transversal del flujo, el
campo de velocidad varia de forma aleatoria y cadtica, generando flujos de
chorro, vortice y estructuras de flujo de rotacion, también llamados remolinos
turbulentos. En tales geometrias, los modelos de turbulencia se pueden usar

para simular patrones de flujo realistas.”

7 PEREZ, Tzayam; DE LEON, Carlos; WALSH, Frank y NAVAS, José. Simulation of current
distribution along a planar electrode under turbulent flow conditions in a laboratory filter-press
flow cell. p 352.
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Teniendo en cuenta que la mayoria de los reactores electroquimicos
continuos funcionan en condiciones de flujo turbulento, la simulacién en esas
condiciones es atractiva para mejorar el disefio, con el fin de lograr mejores

condiciones hidrodinamicas de transporte de masa y transferencia de carga.

Otro factor que debe considerarse es la distribucidbn de corriente y
potencial que afecta las caracteristicas de ingenieria de la reaccion dentro del
reactor. Comunmente, cuando se trabaja con electrodos de placa paralelos, los
estudios se realizan bajo condiciones galvanostaticas suponiendo que la
reaccion de interés puede ocurrir sobre toda el area del electrodo. Sin embargo,
se sabe que el uso de electrodos con un area superficial alta puede conducir a
un potencial y distribuciones de densidad de corriente no heterogéneas a lo
largo del electrodo, dando lugar a reacciones secundarias, como la electrdlisis
de la especie idnica de fondo o la degradacién del material del electrodo. Estas
modificaciones en el electrolito y el electrodo pueden producir subproductos y
cambios de pH que afectan el rendimiento de la reaccion de interés, por lo que
es importante mantener un potencial y distribucion corriente uniforme, a lo largo
del electrodo de trabajo con el fin de asegurar la reaccién deseada y aumentar

la selectividad y eficiencia actual.

2.51 Flujo turbulento

En condiciones de flujo turbulento, las ecuaciones para el fluido
incompresible se pueden expresar de la siguiente manera. Las ecuaciones de

Navier-Stokes promediadas y las ecuaciones de continuidad son:

p(u-V)u=—VP+V- ((u + up)(Vu + (Vu)T))
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3)

V-(pu) =0
4)

Donde u es el promedio del vector de velocidad, P la presion, ula
viscosidad dinamica y p la densidad del fluido, y los llamados esfuerzos de
Reynolds se pueden expresar en términos de una viscosidad turbulenta uy, de

acuerdo con el modelo de turbulencia estandar k — «:

kZ
p(u-VNk=V- <M+M—T>Vk + P, — pe
Ok 6)
Hr € e?
pu-V£=V-,u+a—gV£+C91EPk—Cezp? 7)

Donde k es la energia cinética turbulenta, ¢ es la tasa de energia
turbulenta disipada, Pk es el término de produccion de energia 'y €, (0,009), C,,
(1,44), C., (1,92), g, (1), g, (1,3) son valores constantes adimensionales que se
obtienen mediante el ajuste de datos para una amplia gama de flujos
turbulentos. La notacion ()T denota la transposicion de Vu, y no deberia de

confundirse con cualquier sufijo turbulento.

Este modelo se aplica a numeros de Reynolds elevados, por esta razén,
en las regiones cercanas a las paredes, donde la velocidad del flujo decrece
rapidamente, no es aplicable. Para resolver este problema se utilizan
usualmente las funciones de pared, estas funciones son basadas en la ley
universal de distribucion de velocidades, que en una capa turbulenta se

describe por la siguiente ecuacion:
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ut =25Iny*t+5,5 (8)

Donde u*t es el componente de velocidad normalizado dentro de la capa
limite logaritmica y y* es la distancia adimensional de la pared. Para resolver

las ecuaciones (3) - (7), las condiciones de frontera son las siguientes:

o Un flujo normal en la entrada, u = —nU,, donde n es el vector normal; en
este trabajo la aproximacién para los valores de entrada de k, y ¢, se
obtiene a partir de la intensidad turbulenta I, y la escala de longitud
turbulenta L;, mediante las siguientes suposiciones: ko = 3/2(Uy I7 )? y
g = C>/*k3?/Ly, donde Ir y Ly, se fijaron a 0,05 y 0,035 cm,
respectivamente. La intensidad turbulenta para flujos completamente
turbulentos tiene valores adimensionales entre 0,05 y 0,1. La escala de
longitud turbulenta se puede determinar en tuberias en funcién del radio

por medio de Ly = 0,07r.

e Un estrés normal es igual a la presion de salida, [—P + ((u + pr)(Vu +
(Vw)™))]n = —nP, con Ve n = 0y Vk - n = 0. La ecuacion anterior expresa
que la caracteristica turbulenta de cualquier cosa que esté fuera del
dominio computacional es guiada por el flujo dentro del mismo. Tal
suposicion es fisicamente razonable siempre y cuando cantidades

relativamente pequefas de liquido entren al sistema.

o Una velocidad u* dada por ecuacién 8 a una distancia y* desde la

superficie sélida, para todas las demas fronteras.
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2.6 Distribucion de corriente

La densidad de corriente, j, en cualquier punto dentro de la celda se
calcula a partir del gradiente de potencial local, ¢ de acuerdo con la Ley de
Ohm.

= —k
j Vo 9)

Donde k es la conductividad electrolitica. Siguiendo el andlisis de la
conservacion de carga V- j = 0, la distribucion de potencial en el electrolito se

describe por la ecuacién de Laplace:

2¢p = 0
e 10)

Dependiendo de las caracteristicas de las condiciones de frontera en el
electrodo de trabajo, pueden describirse tres tipos de modelos de distribucion
de corriente. Para la distribucion de corriente primaria, las siguientes

condiciones de frontes son validas tanto a lo largo del anodo como del catodo:

¢ = Eocanodo

11)

d) = Eoccatodo

12)
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Donde el gradiente de potencial local, ¢, es igual al potencial de la
solucion adyacente a cada electrodo que, en la practica, corresponde al

potencial de circuito abierto de los electrodos.

2.6.1 Distribucion de corriente primaria

Dependiendo de las caracteristicas de las condiciones de frontera en el
electrodo de trabajo, se pueden especificar tres tipos de modelos de distribucion
de corriente. Para una distribucion de corriente primaria se cuenta con las

siguientes condiciones de frontera a lo largo del anodo, el catodo y las paredes

aislantes:

¢ = ¢q (13)

¢ = (14)
0p

kg =0 (15)

Donde ¢,, ¢. son potenciales de superficie de anodo y catodo, que se
ajustan al potencial de la solucién adyacente a cada electrodo, y ¢ es la normal
de la superficie del catodo. En la practica, el potencial de la solucién adyacente
a cada electrodo corresponde al potencial de circuito abierto. La distribucion de
corriente primaria asume que tanto las condiciones de transferencia de carga

como las condiciones de transporte de masa son insignificantes.

2.6.2 Distribucion de corriente secundaria

Se puede obtener una distribucidn de corriente secundaria cuando la

reaccion electroquimica dependa exclusivamente de la transferencia de carga y
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el gradiente de concentracién sea despreciable. Se asume que la concentracion
de la especie es similar en la superficie del electrodo de trabajo y en la mayor
parte del electrolito. Bajo estas condiciones, la densidad de corriente local
puede estar relacionada con el sobrepotencial local, n en el electrodo.

El exceso de potencial es la diferencia de potencial entre el electrodo y la

solucion adyacente al electrodo:

n=V-=a, (16)

El sobrepotencial esta adecuadamente relacionado con la magnitud de la
densidad de corriente local a través de la aproximacion Tafel:

j=Joexp (7) .

Donde j, es el intercambio de densidad actual, b es la pendiente anddica
de Tafel, y n es el potencial de exceso en el electrodo. El modelo de distribuciéon

de corriente secundaria posee las siguientes condiciones de frontera:

o No hay corriente en todas las superficies aislantes y en las corrientes de

flujo de entrada y salida del electrolito, segun la ecuacion 15.

° La cinética de Tafel se aplica en el electrodo de trabajo, el cual soporta

una reaccion bajo el control de transferencia de carga:

—kg—? — joexp (bl) (18)
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o Se asume que la reaccion del contraelectrodo tiene una densidad de

corriente aplicada constante:

99 . (M)
af ]ave ACE

19)

Donde j,,. es la densidad de corriente en el electrodo de trabajo, y Ay s ¥
Acg son el area del electrodo de trabajo y el contra electrodo, respectivamente.
En la practica, la densidad de corriente promedio es la densidad de corriente

aplicada entre el electrodo de trabajo y el contraelectrodo.

2.7 Método de elementos finitos

Actualmente las empresas realizan analisis y mejoras de calidad por
medio de simulacion computacional. La mayoria de estos analisis se llevan a
cabo mediante uso de algoritmos que utilizan el Método de Elementos Finitos,

para obtener respuestas en numerosos problemas de ingenieria.

El equipo o pieza que se trabajara, también denominado geometria, se
subdivide en partes mas pequefas, conocidas como elementos; el conjunto de
estos elementos representa el dominio del problema. Al dividir la geometria en
pequenos elementos se logra resolver un problema complejo, lo que permite al

software hacer las tareas con eficiencia.®

8 MIRLISENNA, Giuseppe. Método de Elementos Finitos. https://www.esss.co/blog/es/metodo-
de-los-elementos-finitos-que-es/.
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Esta operacion sustituye un numero infinito de variables desconocidas por
un numero limitado de elementos definidos. Los elementos pueden ser
triangulares, cuadrangulares, entre otros, dependiendo del tipo y tamafno del
problema. Los elementos estan conectados entre si por nodos o puntos
nodales, y al conjunto de elemento y nodos se le conoce como malla. Las
ecuaciones matematicas que describen el comportamiento fisico no resuelven
el problema de manera exacta, sino aproximada, debido a las subdivisiones de
la geometria. Por lo tanto, entre menor sea el tamafio de la malla y mayor el
numero de elementos que esta posea, los resultados del analisis tendran mejor

precision.

Figura4. Nodos y elementos de una malla

Fuente: MIRLISENNA, Giuseppe. Método de Elementos Finitos.
https://www.esss.co/blog/es/metodo-de-los-elementos-finitos-que-es/. Consulta: 13 de marzo de
2018.
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2.71 Comsol Multiphysics

Comsol es un software CAE (Computer Aided Engineering) utilizado para
realizar analisis, simulaciones y modelo de fendmenos fisico 3D en ingenieria.
El programa resuelve problemas de mecanica de fluidos, estructurales, sistema
multicuerpos, térmicos, electromecanicos, de optimizacion, entre otros.® Los
parametros que generalmente se utilizan para las simulaciones estan basados
en el ambiente y en las interacciones que el dominio experimenta cuando

empieza a operar la simulacion.

9 3D CAD Portal. 2019. http://www.3dcadportal.com/comsol.html.
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3. DISENO METODOLOGICO

A continuacién, se detalla la metodologia que se utilizé para llevar a cabo
el trabajo de investigacidn, desde el procedimiento empleado para diagramar el
disefio de celda propuesto, los parametros asignados para la simulacion de la
distribucion de corriente primaria y secundaria, hasta el procedimiento para
asignar las ecuaciones necesarias de cada simulacion, en el programa de

simulacion computacional.

3.1 Variables

Las variables utilizadas en la simulacion grafica para comparar ambos

disefos de celdas tipo filtro-prensa son cuantitativas continuas.

3.11 Variables independientes
o Posiciones a través del ancho de la celda electroquimica (cm).
o Posicion a un 1/3, 1/2 y 2/3 a través del largo de la celda electroquimica
(cm).
o Flujo volumétrico de entrada de la celda (L/min).
o Conductividad electrolitica (k).
o Potencial del circuito abierto del anodo (¢a).
o Potencial del circuito abierto del catodo (¢c).
o Pendiente de Tafel anddica (ba).
o Pendiente de Tafel catddica (be).
o Densidad de corriente de intercambio (jo).

o Potencial aplicado anddico (V).
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o Potencial aplicado catodico (V).

3.1.2 Variables dependientes

o Velocidad del flujo en la celda electroquimica (cm/s)

o Densidad de corriente (A/cm?)
3.2 Delimitacion del campo de estudio

En este estudio se modifico el disefio original de una celda electroquimica
tipo filtro-prensa, alargando el promotor de turbulencia, el electrodo de trabajo y

contraelectrodo, de tal manera que abarquen todo el largo de la celda.

Figura 5. Diseno original de la celda electroquimica tipo

filtro-prensa

Fuente: PEREZ, Tzayam. Celda Electroquimica tipo filtro-prensa con el Disefio Original.
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Se realizaron simulaciones graficas para comparar el comportamiento de

la velocidad del flujo dentro de cada celda y comparar cémo se distribuye la

corriente primaria y secundaria a través de los electrodos, esto con el fin de

determinar el efecto que tiene el area superficial en el proceso de oxidacion

avanzada.

3.3 Recursos humanos disponibles

Investigadora: Br. Melannie Fabiola Chavez Cordén
Asesor: M.A. Ing. Qco. William Eduardo Fagiani Cruz
3.4 Recursos materiales disponibles

Para realizar el trabajo de investigacion se utilizdé el equipo detallado a

continuacion:

Tablal. Equipo a utilizar
Equipo Imagen Descripcion Uso
Computadora Computadora Esta computadora se

de escritorio

con procesador
Intel (R) Core
(TM) i9-7900X
CPU de 3.30
GHz, 64 GB de
RAM y 64 bits
de sistema

operativo.

utilizé por medio del
programa TeamViewer,
para realizar la geometria
de la celda electroquimica
y para realizar las
simulaciones de velocidad
y distribucién de corriente
con el disefio modificado

de la celda.
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Continuacion de la tabla |I.

Equipo Imagen Descripcion Uso

Laptop Acer Computador con | Esta computadora se

(Aspire) procesador Inter | utilizé para las
Core i5, Intel simulaciones de
Core HD velocidad y distribucion
graphics, 8GB de corriente primaria y
de memoria secundaria con el
Ram y 64 bits de | modelo original de la
sistema celda electroquimica.
operativo.

TeamViewer Software de Este programa permitio

TeamViewer

control remoto

conectarse a la
computadora de
escritorio desde la
Laptop Acer, sin importar
la distancia a la que se
esté. Al conectarse a la
computadora de
escritorio, se pudo sacar
provecho de las
especificaciones de la
computadora y utilizar
COMSOL sin problema.

Fuente: elaboracion propia.
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3.5 Técnica cuantitativa

El estudio de la hidrodinamica, distribucion de corriente primaria y
secundaria de ambas celdas electroquimicas tipo filtro-prensa, se resolvio
numéricamente en 3D a partir del método de elementos finitos y las ecuaciones

de RANS, que incluyen viscosidad turbulenta por medio del modelo k-¢.

Los resultados obtenidos fueron graficas de velocidad en funcién del
ancho de la celda electroquimica, y distribucion de corriente primaria y
secundaria en funcion del largo de la celda electroquimica. Para comparar el
efecto que tuvo el area superficial de la celda electroquimica en el proceso de
oxidacion avanzada, se analizaron los valores numeéricos obtenidos en las
graficas, por lo que se establecié que el estudio propuesto tendra un enfoque

cuantitativo.

3.6 Ordenamiento y procesado de la informacion

Ocurre como se describe a continuacion:

3.6.1 Metodologia para realizar la geometria del dominio

° Se dibuj6 el contorno de la celda electroquimica con los dispersores de
flujo en la entrada y la salida de la celda. De acuerdo con el disefio
original, el area donde ocurrio la reaccion de oxidacion avanzada sera de
4 cm de ancho por 16 cm de largo.

o Se dibujaron las barillas del lado superior del promotor de turbulencia a lo
largo de toda la celda e inclinadas a la izquierda.
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o Se dibujaron las barillas del lado inferior del promotor de turbulencia a lo
largo de toda la celda e inclinadas a la derecha.

o Se extruyeron las barras superiores del promotor de turbulencia 0,275 cm
sobre el eje z".

o Se extruyeron las barras inferiores del promotor de turbulencia 0,275 cm
sobre el eje z..

° Se unieron ambas barillas para que el promotor de turbulencia esté
conformado por una sola geometria. ElI promotor de turbulencia midié 4 cm
de anchoy 16 cm de largo.

o Se extruyo el contorno de la celda electroquimica realizado en el paso 1,
0,55 cm sobre el eje z". De esta manera se formaran las paredes de la
celda, quedando la geometria del promotor de turbulencia dentro de ella.

o Se realiz6 una diferencia entre la geometria del promotor de turbulencia
(paso 6) y la geometria de la celda electroquimica (paso 7) para suprimir
las partes donde no fluye el agua, creando una sola geometria que abarcé
las paredes de la celda, los dispersores de flujo y el promotor de
turbulencia.

o Se dibujaron las compuertas de entrada y de salida en el lado superior de
la celda electroquimica, con un radio de 0,5 cm cada una.

o Se extruyo cada compuerta 1 cm sobre el eje z*.

o Se unié la geometria del paso 8 con la geometria de las compuertas para

obtener un solo dominio computacional.

3.6.2 Metodologia para realizar el analisis de malla

Para conocer el numero de elementos 6ptimo que debe tener la malla del
dominio computacional, se realizé un analisis de malla, el cual se llevé a cabo

de la siguiente manera:
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Se seleccion6 el dominio computacional y se seleccioné el menu Malla.
Se eligid cada tamano de elemento que propone el software (figura 1),
empezando por la malla extremadamente gruesa hasta Ia

extremadamente fina.

Figura 6. Tamanos de elementos para el analisis de malla

m Home Definiciones Geometria Materiales Fisica Malla Estudio Resultados Desarrollador

T P; Parametros == [[& Importar . >
A & G i@ o b = "~ K
| a= Variables ~ caLivelink - + Ry +
Constructorde =~ Componente Construir Agregar Flujo Agregar  Construir Malla Calcular Estudio Agregar
aplicacién - fox) Funciones ~ todo material  turbulento, k- - fisica malla 1~ 1- estudio
onstructor de modelo Ajustes ~ % Graficos
- = EHEH-~ } aafel| Ly vzl
i%e B Construir todo < DB r:] @ =
4 () Definiciones globales =
Partes de geometria Etiqueta:  Malla 1
24 Materiales =
4 [l Componente 1 (comp1) ¥ Ajustes de malla
= Definiciones
A Tipo de secuencia:
Geometria 1
22 Materiales Malla controlada por la fisica -
Flujo turbulento, k- (spf) Tamafio de clemente:
A Malla 1 e
~é Estudio 1 remadamente gruesa v
«® Resultados Extremadamente fina
Extra fina
Mas fina
Fina
Normal
Gruesa
Mas gruesa
| Extra gruesa
I Extremadamente gruesa

Fuente: elaboracion propia.

Se simul6 la velocidad del flujo dentro de la celda electroquimica en
funcién del ancho de la celda, con los diferentes tamafios de malla.

Se compararon las graficas obtenidas con cada malla.

Entre mas fina es la malla, mas complejo se vuelve el calculo, por lo tanto,
se eligié la malla cuyos resultados no presenten una variacion significativa

a la malla posterior.
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El dominio creado en el numeral 4.6.1 con la malla seleccionada en el
numeral 4.6.2, se utilizé para la simulacion tanto de la hidrodinamica como de la

distribucion de corriente primaria y secundaria de la celda electroquimica.

3.6.3 Metodologia para la simulacion de la hidrodinamica
dentro de la celda electroquimica

La metodologia es la siguiente:

3.6.3.1 Asignacion de las ecuaciones que se
utilizaran en la simulacion de |Ila

hidrodinamica

Para este estudio se asumio que el flujo era turbulento, por lo tanto, se
utilizaron las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas (RANS), que incluyen
viscosidad turbulenta por medio del modelo k-€. A continuacion, se presenta la

metodologia utilizada para agregar el modelo k-¢ a la simulacién (figura 6):

o En el menu inicio, se selecciond el submenu Agregar Fisica
o En la pestafia emergente, e selecciond la opcion Flujo de Fluidos
o Se selecciono Flujo turbulento

o Se selecciond Flujo turbulento, k-€, y se agregé al componente
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Figura7. Seleccion del modelo k-€ para la simulacion de la

hidrodinamica dentro de la celda

— gy "R T = =
& | = oo It v ™ -
A?regal Construir  Malla Calcular Estudio Agregar  Perfiles de Velocidad 2 Agregar grupo Windows Reiniciar el
~| fisica | malla 1= 1+  estudio Q1 de 0.5 L/min ~ grafico ~ - escritorio ~
Gréficos SICE i
Q| QR & H wLrw Xy [z [ E 4 Agregar al componente = Agregar a la seleccién
R BOEY B o
— uscar

B o «coB a8 :
4 (D Recientemente utilizados
Flujo turbulento, k-z (spf)
Flujo laminar (spf)
¥} AC/DC
- ) Acustica
<2} Transporte de especies quimicas
1 [ Electroquimica
- 4 Flujo de fluido
AN 4 == Flujo monofésico
Fluje deslizante (spf)
Flujo laminar (spf)
“ Flujo turbulento
2} Flujo turbulento, yPlus algebraico (spf)
_ Flujo turbulento, L-VEL (spf)
£ Flujo turbulento, k-z (spf)|

Elisiaad Lol
T ™

v}

& 50 @ &

Fuente: elaboracion propia.

3.6.3.2 Asignacion de parametros necesarios para

la simulacion de la hidrodinamica

Se establecio la temperatura a la que se realizaron las simulaciones de la
celda electroquimica (25 °C).

Se establecieron las propiedades del fujo como densidad (p) y viscosidad
dinamica (u).

Se asignaron los valores iniciales: Velocidad (u) y Presién (P).

Se seleccion6 el dominio creado para indicar las paredes donde fluiria el
agua.

Se selecciond la compuerta donde entraria el fluido.
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o Se establecié el caudal con el que entraria el fluido a la celda
electroquimica. Para este estudio se trabajaron cinco caudales en un
rango de 0,5 a 3,0 L/min.

o Se selecciond la compuerta donde saldria el fluido.

o Posteriormente, en el submenu Agregar Estudio se seleccion6 el estado

estacionario.

3.6.3.3 Metodologia para crear los graficos de
velocidad en funcién del ancho de la celda

electroquimica

Para realizar un analisis mas detallado del comportamiento hidrodinamico
de la celda electroquimica, se simul6 la velocidad del flujo en funcion del ancho
de la celda, a tres diferentes posiciones del largo de la celda, las cuales se
representaron por tres lineas de corte. Para crear los perfiles de velocidad se
sigui6 la siguiente metodologia:

o Se creo una linea de corte en 3D en el menu de resultados (figura 7).

o Se etiqueto la linea de corte, con la posicidn que tendria a lo largo de la
celda.

o Se asigné el método de entrada de la linea, el cual fue de dos puntos.

o Se asignaron las coordenadas x (ancho de la celda), y (largo de la celda)
y z (alto de la celda) para cada punto, de tal manera que la linea de corte
atravesara todo el ancho de la celda y estuviera posicionada a la mitad del
alto de la celda.

o Se crearon tres lineas de corte: a 1/3, 1/2 y a 2/3 del largo de la celda, por
lo tanto, las coordenadas del eje x y z fueron igual en las tres lineas de
corte, variando unicamente el eje y.

34



Se cred el grafico con cada linea de corte.

Figura 8.

Linea de corte en 3D

Home Definiciones Geometria Materiales Fisica Malla Estudio Resultados Desarrollador
= c
2 3
onm ~ m B &) P; -
a &) Linea de corte en 30
Grifico Perfiles de Velocidada | Grupo  Grupo  Grupo Grupo Grupo de Mas t
Q1 de0.5L/min~  gréfico 3D grifico 2D gréfico 10 gréfico polar gréficos de Smith & de datos ~
' v & Ajuste aratice
==t 1F-BREH- Linea de corte Q Q@G| L 122 [ 1 =}=]
i @l Gréfico < B ol ]
4 @ Definiciones globales
Partes de geometria Etiqueta: Linea de corte
2% Materiales
4 [l Componente 1 (comp1) v Datos
= Definiciones
A\ Geometria 1 Conjunto de datos: | Estudio 1/Solucién 1 (sol1) ~| |
22 Materiales
Flujo turbulento, k-2 (spf) ¥ Datos de linea
A Malla 1 )
e Estudio 1 Método de entrada de linea: Dos puntos e
4 & Resultados X Y: 7 <
Punto1: 0 0 0 cm
Punto2: 1 0 0 cm
Y] imitado por puntos
[7] Lineas paralelas adicionales
z
&
\.-.’.yx

Instantanea al contorne mas cercano

Avanzado

Mensajes Estado del clculo  Registro

Fuente: elaboracion propia.

Se cred un grafico 1D en el menu de resultados.

Se etiquetd la grafica con el caudal utilizado para la simulacion, de esta
manera se llevo un control de los graficos creados.

En la opcion de conjunto de datos, se selecciono la linea de corte a 1/3 de
la celda.

Se activaron las etiquetas del eje x y el eje y, colocandole nombre a cada
uno. El eje x se nombrd ancho de la celda (cm) y el eje y como velocidad
(cm/s); y se cred el grafico.

Se repitié del paso 7 al 10 con las lineas de corte a 1/2 y 2/3 de la celda.
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o Una vez obtenidos los tres graficos, se ajustaron los limites de cada eje
hasta lograr apreciar con detalle el comportamiento de las graficas.

o Se repitid del paso 7 al 12 con los otros cuatro caudales restantes.

3.6.4 Metodologia para la simulaciéon de la distribuciéon de
corriente primaria en funciéon del largo de la celda

electroquimica

Como la distribucion de corriente primaria asume que tanto las
condiciones de transferencia de carga como las condiciones de transporte de
masa no son significativas, la distribucion de corriente estara determinada por la
resistencia O6hmica dentro de la celda. Para este estudio, la reaccién
electroquimica en el electrodo de trabajo se consideré reversible y la
distribucion de corriente primaria dependié unicamente de la geometria de la

celda.

3.6.4.1 Asignacion de las ecuaciones que se
utilizaran en la simulacién de la distribucion

de corriente primaria

De acuerdo con el analisis de conservacion de carga, V- j = 0, el potencial

de distribucion en el electrolito se describid por la ecuacion de Laplace.°

0 PEREZ, Tzayam; DE LEON, Carlos; WALSH, Frank y NAVAS, José. Simulation of current
distribution along a planar electrode under turbulent flow conditions in a laboratory filter-press
flow cell. p 355.
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A continuacién, se presenta la metodologia utilizada para agregar la

ecuacion de Laplace a la simulacién (figura 8):

Figura 9.
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Fuente: elaboracion propia.
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3.6.4.2 Asignacion de parametros necesarios para

la simulacion de la hidrodinamica

o Se establecidé un valor para la conductividad electrolitica (k).

° Se seleccionaron las partes del dominio que representarian el anodo, el
cual estaba conformado por la parte superior del promotor de turbulencia.

o Se asigno el valor del potencial del circuito abierto del anodo (¢,,).

o Se seleccionaron las partes del dominio que representarian el catodo, el
cual estaba conformado por la parte inferior del promotor de turbulencia.

o Se asignd el valor del potencial del circuito abierto del catodo (¢,).

o Posteriormente, en el submenu Agregar Estudio se seleccion6 el estado

estacionario.

Tabla ll. Parametros utilizados en simulaciones numeéricas de

distribucién de corriente primaria, a 298 K

1. Conductividad electrolitica, k 0,35 Q7 cm™1

2. Potencial del circuito abierto del anodo ¢, 0,6V

3. Potencial del circuito abierto del catodo ¢, 00V

Fuente: PEREZ, Tzayam; LEON, Maria y NAVA, José. Numerical simulation of current
distribution along the boron-doped diamond anode of a filter-press-type FM01-LC reactor during

the oxidation of water. p 2
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3.6.4.3 Metodologia para crear los graficos de
distribuciéon de corriente primaria en funciéon

del largo de la celda electroquimica

Se cre6 una linea de corte en 3D en el menu de resultados (figura 7).

Se etiquetd la linea de corte como linea de corte anddica o catédica.

Se asignd el método de entrada de las lineas, el cual fue de dos puntos.
Se asignaron las coordenadas x (ancho de la celda), y (largo de la celda)
y z (alto de la celda) para cada punto, de tal manera que la linea de corte
atravesara todo el largo de la celda y estuviera posicionada a la mitad del
ancho de la celda.

Se crearon dos lineas de corte: una que estuviera sobre el anodo y otra
que estuviera sobre el catodo, por lo tanto, las coordenadas del eje x y y
serian igual en las dos lineas de corte, variando unicamente el eje z.

Se cred el grafico con cada linea de corte.

Se cred un grafico 1D en el menu de resultados.

Se etiquetd la grafica, de acuerdo al electrodo donde se realizé la
simulacion.

En la opcidon de conjunto de datos, se selecciond la linea de corte anddica.
Se activaron las etiquetas del eje x y el eje y, colocandole nombre a cada
uno. El eje x se nombré Largo de la celda (cm) y el eje y como
Distribucién de Corriente j (A/cm2).

Se repitio del paso 7 al 10 con la linea de corte catddica.

Una vez obtenidos los dos graficos, se ajustaron los limites de cada eje

hasta lograr apreciar con detalle el comportamiento de las graficas.
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3.6.5 Metodologia para la simulaciéon de la distribuciéon de
corriente secundaria en funciéon del largo de la celda

electroquimica

Al igual que el estudio de la distribucion de corriente primaria, la
distribucion de corriente secundaria también se baso en la ecuacion de Laplace
y las respectivas condiciones de frontera descritas en la seccion del marco
tedrico, por lo tanto, para asignar las ecuaciones a la simulacion de la
distribucion de corriente secundaria, se utilizé la misma metodologia descrita en

el numeral 3.6.4.1.

3.6.5.1 Asignacion de parametros necesarios para

la simulacioén de la hidrodinamica

o En el menu inicio, se seleccion6 el submenu Parametros y se
establecieron los parametros descritos en la tabla .

o En el menu inicio, se selecciond el submenu Variables.

o Se agregaron las variables j, y j., asignandole a cada variable las
ecuaciones 14 y 15, modificadas para cada electrodo. Era importante que
los simbolos de las variables en las ecuaciones fueran iguales a los
simbolos descritos en la seccion de parametros.

° Se seleccionaron las partes del dominio que representaban el anodo, el
cual estaba conformado por la parte superior del promotor de turbulencia.

o Se asignd el valor de la densidad de corriente del anodo, para ello se
colocd unicamente la variable j,, ya que anteriormente se le asigné una
ecuacion a esa variable.

o Se seleccionaron las partes del dominio que representaban el catodo, el

cual estaba conformado por la parte inferior del promotor de turbulencia.
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o Se asignd el valor de la densidad de corriente del catodo, para ello se
colocd unicamente la variable j., ya que anteriormente se le asigndé una
ecuacion a esa variable.

o Posteriormente, en el submenu Agregar Estudio se selecciono el estado

estacionario.
Tabla lll.  Parametros utilizados en simulaciones numéricas de
distribucién de corriente secundaria, a 298 KG
1. Conductividad electrolitica, k 0,350 em™
2. Potencial del circuito abierto del anodo ¢, 0,6V
3. Potencial del circuito abierto del catodo ¢, 0,0V
4. Pendiente de Tafel anddica b, 0,25V
5. Pendiente de Tafel catddica b, 0,05V
6. Densidad de corriente de intercambio j, 3X107"mAcm™*
7. Potencial aplicado anédico 1,0,1,5y 2,0V
8. Potencial aplicado catédico 0,05V

Fuente: PEREZ, Tzayam; LEON, Maria y NAVA, José. Numerical simulation of current
distribution along the boron-doped diamond anode of a filter-press-type FM01-LC reactor during

the oxidation of water. p 2
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3.6.5.2 Metodologia para crear los graficos de
distribuciéon de corriente secundaria en

funcién del largo de la celda electroquimica

En la simulacion de la distribucion de corriente secundaria, se utilizd un
potencial aplicado catddico constante y un potencial aplicado anddico de 1,0,
1,5y 2,0 V. El potencial aplicado anddico se modificé cuando se ingresaron los
parametros de la tabla Ill de acuerdo con la metodologia del numeral 4.6.5.1.
Se comenz6 con el potencial de 1,0 V y se continué con la siguiente

metodologia:

o Se cred una linea de corte en 3D en el menu de resultados.

o Se etiquetd la linea de corte como linea de corte anddica o catédica.

o Se asignd el método de entrada de las lineas, el cual fue de dos puntos.

o Se asignaron las coordenadas x (ancho de la celda), y (largo de la celda)
y z (alto de la celda) para cada punto, de tal manera que la linea de corte
atravesara todo el largo de la celda y estuviera posicionada a la mitad del
ancho de la celda.

° Se crearon dos lineas de corte: una que estaba sobre el anodo y otra que
estaba sobre el catodo, por lo tanto, las coordenadas del eje x y y fueron
igual en las dos lineas de corte, variando unicamente el eje z.

o Se cred un grafico con cada linea de corte.

o Se cred un grafico 1D en el menu de resultados.

o Se etiquetd la grafica, de acuerdo al electrodo donde se realiz6é la
simulacion.

o En la opcion de conjunto de datos, se selecciono la linea de corte anddica.
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o Se activaron las etiquetas del eje x y el eje y, colocandole nombre a cada
uno. El eje x se nombré Largo de la celda (cm) y el eje y como
Distribucién de Corriente j (A/cm2).

o Se repitio del paso 7 al 10 con la linea de corte catddica.

o Una vez obtenidos los dos graficos, se ajustaron los limites de cada eje
hasta lograr apreciar con detalle el comportamiento de las graficas.

o Repetir del paso 7 al 12 con el potencial aplicado anddico 1,5y 2 V.

3.7 Plan de analisis de los resultados

A continuacién, se describe el método que se utilizé para analizar los

resultados obtenidos:

3.71 Métodos y modelos segun tipo de variable

Los datos obtenidos en las simulaciones se llevaron a cabo por medio del
meétodo de elementos finitos. Para la simulacion de la hidrodinamica de la celda
electroquimica se utilizaron las ecuaciones de Navier-Stokes promediadas
(RANS), que incluyen viscosidad turbulenta por medio del modelo k-¢, y la
simulacién de la distribucion de corriente de la celda electroquimica se describid
por las respectivas condiciones de frontera de la distribucién de corriente

primaria y secundaria a través de la ley de Ohm y la ecuacion de Laplace.
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3.7.2 Programas a utilizar para el analisis de datos

El analisis de los datos obtenidos de las simulaciones de hidrodinamica y
distribucion de corriente primaria y secundaria se realizé en un programa de
simulaciéon computacional disefiado para analizar, simular y modelar fenédmenos

fisicos 3D en ingenieria.
También se utilizd el programa Microsoft Word 365 ProPlus para editar y

presentar el informe con los resultados obtenidos en este trabajo de

investigacion.

44



4. RESULTADOS

4.1 Geometria de ambos disefios de celda electroquimica tipo filtro-
prensay analisis de malla

En las figuras 10 y 11 se presentan los dos disefios de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa que fueron estudiados. Ambos disefios posen
una compuerta de entrada y una salida con un radio de 0,5 cm cada una. La
celda original posee electrodos de 8 cm de largo y 4 cm de ancho, y dos
promotores de turbulencia, uno antes del electrodo (6 cm de largo por 4 cm de
ancho) y otro después del electrodo (2 cm de largo por 4 cm de ancho). La
celda con el disefio propuesto posee electrodos de 16 cm de largo y 4 cm de
ancho y un unico promotor de turbulencia, con la misma area superficial que los

electrodos, y se encuentra entre el electrodo anddico y catddico.

Figura 10. Geometria de la celda electroquimica tipo filtro-prensa

con el diseio original
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k‘g& rﬁfﬁm.\\ 15 —
W S
“\\ N 10
oK =

== ’/"I’.‘\“\

Fuente: PEREZ, T. Celda Electroquimica tipo filtro-prensa con el Disefio Original. 2018.
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Figura 11. Geometria de la celda electroquimica tipo filtro-prensa con

el promotor de turbulencia y los electrodos alargados

Fuente: elaboracion propia.

Figura 12. Analisis de malla realizado con la malla normal en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el diseio propuesto

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 13. Analisis de malla realizado con la malla fina en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el disefo propuesto

Fuente: elaboracion propia.

4.2 Simulacion de la hidrodinamica dentro de la celda electroquimica

La informacion atingente se presenta a continuacion:

421 Resultados de Ila hidrodinamica en Ila celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el promotor de
turbulencia y los electrodos alargados

A continuaciéon, se muestran los resultados obtenidos en la simulaciéon de
la hidrodinamica con cinco flujos de entrada diferentes, en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio propuesto.
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Figura 14. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 0,5 L/min
en la celda electroquimica con el diseio propuesto,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracién propia.

Figura 15.  Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 1,0 L/min
en la celda electroquimica con el diseio propuesto,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.
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Figura 16.  Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 1,5 L/min
en la celda electroquimica con el diseiio propuesto,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.

Figura 17. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 2,0 L/min
en la celda electroquimica con el diseio propuesto,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.
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Figura 18. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 3,0 L/min
en la celda electroquimica con el diseio propuesto,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.

4.2.2 Resultados de Ila hidrodinamica en la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el diseio original

A continuaciéon, se muestran los resultados obtenidos en la simulaciéon de

la hidrodinamica con cinco flujos de entrada diferentes, en la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio original.
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Figura 19.
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Figura 20.
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Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 0,5 L/min
en la celda electroquimica con el disefo original,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.

Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 1,0 L/min
en la celda electroquimica con el disefio original,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.
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Figura 21. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 1,5 L/min
en la celda electroquimica con el disefo original,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.

Figura 22. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 2,0 L/min en
la celda electroquimica con el diseio original, medido a
1/3, 1/12 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.
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Figura 23. Perfil de velocidad con un flujo de entrada de 3,0 L/min
en la celda electroquimica con el disefo original,
medido a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda
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Fuente: elaboracion propia.

La velocidad minima a la que llegdo el flujo dentro de la celda
electroquimica con el disefo original fue de 0,10 cm/s (figura 19) y la velocidad
maxima fue de 9,15 cm/s (figura 23). Una vez conociendo las velocidades
maximas y minimas del fluido dentro de la celda, la viscosidad dinamica
(8,91 x 10* Kg/m-s), la densidad del agua (1 000 kg/m3) y el diametro de la
compuerta de entrada de la celda (0,01 m), se calcul6 el rango del numero de
Reynolds a la que se encontraba el flujo:

prdx*V
T

Re

Se determindé que el numero de Reynolds del flujo dentro de la celda
electroquimica con el disefio original estuvo en un rango de 11,22 a 1 026,94.
53



4.2.3 Distribucion de la magnitud del campo de velocidad

dentro de la celda electroquimica tipo filtro-prensa

Para comparar mejor ambos disefios se presentan los graficos de la
distribucion de la magnitud del campo de velocidad dentro de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio original y el diseio con el
promotor de turbulencia y electrodos alargados, ambos a un caudal de
1,5 L/min.

Figura 24. Diagrama de la distribucion de la magnitud del campo de
velocidad para el caudal de 1,5 L/min, dentro de la celda

electroquimica con el diseio propuesto

Fuente: elaboracion propia.
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Figura 25. Diagrama de la distribucion de la magnitud del campo de
velocidad para el caudal de 1,5 L/min, dentro de la celda

electroquimica con el disefo original
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Fuente: elaboracion propia.

4.3 Simulacion de la distribucién de corriente primaria

A continuacion, se muestran los resultados obtenidos en la simulacion de
la distribucién de corriente primaria, medida a lo largo del electrodo anddico y
catddico de la celda electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio propuesto y

el disefio original.
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Figura 26.

Densidad de corriente | (Afcm™2)

Figura 27
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Distribucion de corriente primaria de la celda con el
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4.4 Simulacion de la distribucion de corriente secundaria

A continuacion, se describe lo concerniente a este punto.

441 Resultados de la distribucién de corriente secundaria en
la celda electroquimica tipo filtro-prensa con el diseino

propuesto

A continuacion, se muestran los resultados obtenidos en la simulacion de
la distribucion de corriente secundaria con tres diferentes voltajes, medida a lo
largo del electrodo anddico y catédico de la celda electroquimica tipo filtro-

prensa con el disefo propuesto.

Figura 28. Distribuciéon de corriente secundaria de la celda con el
diseno propuesto, a un valor de potencial anédico de 1,0

V, en funcioén del largo del electrodo anédico y catédico
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Figura 29. Distribucién de corriente secundaria de la celda con el
diseno propuesto, a un valor de potencial anédico de 1,5

V, en funcion del largo del electrodo anédico y catédico
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Fuente: elaboracion propia.

Figura 30. Distribuciéon de corriente secundaria de la celda con el
diseno propuesto, a un valor de potencial anédico de 2,0

V, en funcioén del largo del electrodo anédico y catédico
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4.41 Resultados de la distribucion de corriente secundaria en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el diseio original

A continuacion, se muestran los resultados obtenidos en la simulacion de
la distribucion de corriente secundaria con tres diferentes voltajes, medidos a lo
largo del electrodo anddico y catédico de la celda electroquimica tipo filtro-

prensa con el disefio original.

Figura 31. Distribucién de corriente secundaria de la celda con el
disefo original, a un valor de potencial anédico de 1,0 V,

en funcién del largo del electrodo andédico y catédico
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Figura 32. Distribucién de corriente secundaria de la celda con el
disefo original, a un valor de potencial anédico de 1,5

V, en funcion del largo del electrodo anédico y catédico

<10® F T T T T
8.80}+ — catodo
— anode
8.57f =
8.34F
8.11F ——

|
7.88} |

7.65| ||
1421

1.19p

Densidad de corriente j (Alem™2)

6.96 |-

6.73}

6.50 |-

L L . . L L L
2 3 4 5 [:} T 8
Longitud de |a celda (em)

Fuente: elaboracion propia.

Figura 33. Distribucién de corriente secundaria de la celda con el
disefo original, a un valor de potencial anédico de 2,0

V, en funcion del largo del electrodo anédico y catédico
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5. DISCUSION DE RESULTADOS

5.1 Geometria de ambos disenos de celda electroquimica tipo

filtro-prensa y analisis de malla

Se puede apreciar que la diferencia entre ambos disefios es el area
superficial de la zona donde ocurre el proceso de oxidacion avanzada (figuras
10 y 11). Como se mencioné anteriormente, la celda electroquimica con el

disefio propuesto posee mayor area superficial que el disefo original.

En el analisis de malla se puede observar que, al disminuir la malla, los
perfiles de velocidad presentaban una diferencia significativa entre cada uno;
sin embargo, al comparar los perfiles de velocidad de una malla normal y la
malla fina (figura 12 y 13), la variacion es insignificante. Por lo tanto, entre
ambas mallas se prefiere usar la malla normal, considerando que entre mas fina
la malla, mas complejo se vuelve el calculo. De acuerdo a la estadistica del
elemento del dominio, el numero de elementos de malla en el dominio de
simulacién es de 5 462 759.

5.2 Simulacion de la hidrodinamica dentro de la celda electroquimica

A partir de los resultados de la simulacion de la hidrodinamica se pudo

inferir lo siguiente.
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5.21 Hidrodinamica en la celda electroquimica tipo filtro-

prensa con el diseno propuesto

Al analizar el comportamiento de la simulacién de la hidrodinamica de la
celda electroquimica tipo filtro-prensa con el promotor de turbulencia y el
electrodo alargados (figuras 14 a la 18), se puede observar que, sin importar la
magnitud del flujo de entrada, en los primeros 0,5 cm del ancho de la celda y los
ultimos 0,5 cm, existe una caida de velocidad brusca, esto ocurre debido a que

el fluido se ve afectado por las paredes sélidas de la celda electroquimica.

Luego de la caida repentina de velocidad, comienza una fluctuacion en los
valores de velocidad del fluido, lo que se infiere como la presencia de un flujo
turbulento y el comportamiento es igual a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda,
aumentando unicamente el rango de velocidad al que se encuentra el fluido en

las tres diferentes secciones del largo de la celda.

Se observa que las velocidades minimas del fluido se registraron a 1/3 de
la celda, es decir cuando el fluido recién ingresé a la celda electroquimica, y
conforme este fue avanzando a lo largo de la celda, su velocidad fue
incrementando, sin embargo, las velocidades del fluido dentro de la celda nunca
superaron la velocidad de entrada y salida del flujo, sin importar la magnitud del
flujo en la entrada, esto ocurrié porque el fluido se vio afectado por las paredes
sélidas del promotor de turbulencia a lo largo de la celda electroquimica (figuras
14 a 18).

Como el contacto entre el fluido y el promotor de turbulencia ocurre en
multiples ocasiones durante el recorrido del fluido dentro de la celda, se puede

afirmar que el promotor de turbulencia es el causante de la fluctuacion de
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velocidad mencionada anteriormente, por lo tanto, también es el responsable de

crear un flujo turbulento.

5.2.2 Hidrodinamica en la celda electroquimica tipo filtro-

prensa con el disefno original

En la simulacion de la hidrodinamica de la celda electroquimica tipo filtro-
prensa con el disefo original (figuras 19 a la 23) el comportamiento de la
velocidad no es uniforme. Cerca de las paredes de la celda electroquimica, la
magnitud de la velocidad presenta una caida brusca, llegando hasta un valor

minimo. Este comportamiento es igual a los cinco flujos de entrada diferentes.

El fluido a lo largo de la celda con el disefio original muestra una tendencia
similar a la del disefio propuesto, ya que las velocidades mas pequenas se
registraron a 1/3 del largo de la celda, es decir cuando el fluido recién ingreso a
la celda electroquimica, y conforme este fue avanzando a lo largo de la celda, la
velocidad fue incrementando, manteniéndose por debajo de las velocidades de
flup en la entrada y la salida. Sin embargo, con el disefio original el
comportamiento de la velocidad a 1/3, 1/2 y 2/3 del largo de la celda siempre
presenta un minimo, sin importar la magnitud del flujo en la entrada, lo que
podria demostrar que el tipo de flujo dentro de la celda electroquimica con el
disefio original es un flujo laminar, esto se comprobd calculando el numero de
Reynolds del flujo dentro de la celda, el cual se encuentra en un rango de 11,22
a 1026,94.
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5.2.3 Distribucion de la magnitud del campo de velocidad

dentro de la celda electroquimica tipo filtro-prensa

La distribucion de la magnitud del campo de velocidad dentro de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el promotor de turbulencia y electrodo
alargado para una mejor apreciaciéon de la hidrodinamica se muestra en la
figura 24. De acuerdo a la escala de colores, la distribucion del campo de
velocidad a lo largo de los electrodos de la celda se mantuvo en un rango de
intensidad medio, tendiendo a valores elevados, esto se debe al flujo turbulento
ocasionado por el promotor de turbulencia, y debido a que este se encuentra a
lo largo de todo el electrodo, la magnitud del campo de velocidad en la zona
donde ocurre la oxidacion es uniforme, favoreciendo la transferencia de masa,

es decir la produccion de radicales hidroxilos. "

Por otro lado, con el disefio original la distribucién del campo de velocidad
en los promotores de turbulencia, en la entrada y la salida de la celda, se
encuentra en un rango de intensidad medio, al igual que la celda con el disefo
propuesto (figura 25). Sin embargo, la distribucién del campo de velocidad en
los electrodos presentd valores de intensidad bajos, dando una desventaja
significativa al disefio original de la celda, puesto que los valores mas bajos de
magnitud de velocidad los presentd la zona donde ocurre la oxidacién
avanzada, desfavoreciendo la transferencia de masa y con ello la produccion de

radicales hidroxilos.

" PEREZ, Tzayam; DE LEON, Carlos; WALSH, Frank y NAVAS, José. Simulation of current
distribution along a planar electrode under turbulent flow conditions in a laboratory filter-press
flow cell. p 352.
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El andlisis de los perfiles de velocidad y los graficos de la distribucion de la
magnitud del campo de velocidad, de ambos disefios, demostrd que las celdas
electroquimicas funcionan mejor en condiciones de flujo turbulento, ya que
logran mejores condiciones hidrodinamicas de transporte de masa y carga. Por
lo tanto, de acuerdo al estudio de la hidrodinamica, se puede determinar que la
celda electroquimica tipo filtro-prensa con el promotor de turbulencia y electrodo
alargados proporciona mejores condiciones para la produccion de radicales
hidroxilos y, con base en el estudio que realiz6 Nufez en el 2006, este

fendbmeno aumenta la eficiencia del proceso de oxidacion avanzada.

5.3 Simulacién de la distribucién de corriente primaria

En la figura 26 se observa la distribucién de corriente primaria dentro de la
celda electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio propuesto, el cual muestra
un comportamiento oscilante en la densidad de corriente, entre un rango de
0,34 a 0,38 A/cm?, teniendo una variacion relativamente pequefia pero
significativa. Para este estudio no se aplico voltaje a los electrodos,
demostrando que las condiciones de transferencia de carga y las condiciones
de transporte de masa no son significativas para la distribucion de corriente
primaria, y que unicamente dependen de la resistencia dentro de la celda.

El comportamiento de la densidad de corriente en la figura 26 es uniforme
en todo el largo de la celda electroquimica, debido a que el promotor de
turbulencia abarcé toda la region del electrodo, provocando asi una

homogenizacion en los fendmenos de transporte de los radicales hidroxilo.

A diferencia de la celda con el promotor de turbulencia y los electrodos
alargados, la densidad de corriente dentro de la celda original tiene un
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comportamiento lineal con valores cercanos a cero (figura 27), demostrando
que, al no pasar un flujo turbulento en la zona de los electrodos, la cantidad de
corriente producida por la geometria de la celda no es significativa para el

proceso de oxidacién avanzada.

54 Simulacion de la distribucion de corriente secundaria

Se obtuvieron los siguientes datos a partir de la simulacion de la

distribucion de corriente:

5.41 Distribucion de corriente secundaria en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el diseno propuesto

En las figuras 28 a la 30 se muestra que cuando se aplica un voltaje 1,0 V
al electrodo anddico, la densidad de corriente oscila en un rango de 0,35X10-°
a 0,35X10° A/cm?, cuando se aplica 1,5 V, la densidad de corriente oscilé entre
1,5 X10"" a 2,0 X10-"" A/cm?, y para 2,0 V la densidad de corriente oscil6 entre
0,3X107 a 0,4X107 A/cm?2. De acuerdo a los rangos de oscilacion que presenta
la densidad de corriente, se puede afirmar que, sin importar el voltaje aplicado
al electrodo anddico, el comportamiento de la densidad de corriente en la celda
electroquimica con el promotor de turbulencia y los electrodos alargados, es
completamente lineal en todo el equipo. Este comportamiento evita que se den
reacciones secundarias en el proceso de oxidacion avanzada, como la reaccion
de evolucién del oxigeno, por lo tanto, se puede concluir que, al presentar un
comportamiento de densidad de corriente uniforme, este disefio favorece
significativamente la produccion de radicales hidroxilos.
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5.4.2 Distribucion de corriente secundaria en la celda

electroquimica tipo filtro-prensa con el diseio original

El comportamiento de la densidad de corriente en la celda original no es
uniforme (figuras 31 a la 32 g) como ocurre en la celda con el disefio propuesto,
debido a que los valores cambiaron significativamente en la entrada y salida de
los electrodos, sin importar el potencial aplicado al electrodo anddico. Esto
pudo ocurrir debido al cambio en el tipo flujo ocasionado por la presencia de los
promotores de turbulencia ubicados antes y después de los electrodos, pues, al
no haber promotor en toda la celda y de acuerdo al estudio de la hidrodinamica
analizando anteriormente, cuando el fluido sale del primer promotor e ingresa a
la zona de electrodos, se puede inferir que cambia de régimen turbulento a
laminar, y al regresar, el tipo de flujo vuelve a cambiar, esta vez, de laminar a
turbulento; por consiguiente, es probable que este cambio brusco en la
turbulencia del fluido es el causante del comportamiento variante en la densidad
de corriente a lo largo de la celda. Entonces, al no existir el promotor de
turbulencia en la zona de los electrodos, la densidad de corriente producida por
la celda no es adecuada para generar una mayor cantidad de radicales hidroxilo
y es posible que provoque reacciones secundarias, por lo tanto, el proceso de
oxidacion avanzada ocurriria con una eficiencia menor que en la celda con el

disefio propuesto.
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CONCLUSIONES

De acuerdo al analisis de malla, la malla éptima para las simulaciones es
la malla normal, y de acuerdo a la estadistica del elemento del dominio, el

numero 6ptimo de elementos que tiene es de 5 462 759.

El comportamiento de la simulacion de la hidrodinamica de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio propuesto es uniforme en
toda la longitud de la celda, mostrando fluctuaciones repetitivas debido al

movimiento causado por el promotor de turbulencia.

El comportamiento de la simulacion de la hidrodinamica de la celda
electroquimica tipo filtro-prensa con el disefio original no es uniforme y, sin
importar el flujo de entrada, presenta un minimo en los caudales
estudiados, demostrando que la ausencia de un promotor de turbulencia

en la zona de electrodos ocasiona un régimen laminar.

La distribucion de corriente primaria en la celda electroquimica con el
disefio propuesto muestra un comportamiento oscilante en la densidad de
corriente, entre un rango de 0,34 a 0,38 A/cm?, siendo uniforme en toda la
longitud de la celda, debido a que el promotor de turbulencia provoca una

homogenizacion en las variables de transporte de los radicales hidroxilo.

La tendencia de distribucion de corriente primaria en la celda
electroquimica con el disefo original es lineal, tendiendo a cero, lo que

demuestra que, al no desarrollarse un flujo turbulento en la zona de los
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electrodos, la cantidad de corriente producida por la geometria de la celda

no es significativa para el proceso de oxidaciéon avanzada.

La simulacion de distribucion de corriente secundaria en la celda
electroquimica con el disefio propuesto muestra que el comportamiento de
la densidad de corriente es completamente lineal, sin importar el voltaje
aplicado al electrodo anddico, debido a que el régimen de flujo no varia a
lo largo de la celda.

La simulacion de distribucidon de corriente secundaria en la celda
electroquimica con el disefio original muestra que el comportamiento de la
densidad de corriente no es uniforme, sin importar el potencial aplicado al
electrodo anddico, debido al cambio brusco en la turbulencia del fluido
ocasionado por la ausencia del promotor de turbulencia en la zona de

electrodos.

Al comparar el estudio de la hidrodinamica de ambos disefios se infiere
que el diseio propuesto proporciona mejores condiciones para la
produccion de radicales hidroxilos debido a la formacion de un flujo
turbulento en la zona de electrodos, aumentando la eficiencia del proceso

de oxidaciéon avanzada.

Al comparar el estudio de la distribucién de corriente primaria y secundaria
de ambos disefios, el propuesto genera una densidad que favorece
significativamente la formacién de radicales hidroxilo y evita que se den
reacciones secundarias en el proceso de oxidacion avanzada,

aumentando la eficiencia de este proceso.
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RECOMENDACIONES

Al crear el dominio computacional es indispensable que el equipo de
estudio esté formado por una sola geometria, asi el calculo matematico
que se necesita para llegar a la solucidn sea los mas simplificado posible y

sea facil de ejecutar en el programa de simulacién computacional.

Utilizar una computadora con un procesador adecuado para el programa
de simulacién computacional seleccionado, como el procesador Intel Core
i9, y una memoria RAM adecuada, como de 64 GB; de esta manera, el

computador no presentara dificultad al momento de ejecutar la simulacion.

Realizar el analisis de malla en la celda electroquimica tipo filtro-prensa
con el disefio propuesto, ya que, entre ambos disefios, este disefio es mas
complejo. Una vez determinada la malla 6ptima, utilizar esta misma con el
otro equipo, asi los resultados poseeran el mismo grado de confiabilidad y

sera mas facil realizar alguna comparacion.

71



72



BIBLIOGRAFIA

ALCOCER, Salvador; et al. Comparative study for degradation of
industrial dyes by electrochemical advanced oxidation processes
with BDD anode in a laboratory stirred tank reactor. 2018. 8 p.

BROWN, Theodore; et al. Electroquimica. Quimica: la ciencia central.
México: Pearson, 2009. 899 p.

Comsol Inc. 3D CAD portal. [en linea].
<http://www.3dcadportal.com/comsol.html|>. [Consulta: marzo de
2019].

ELIAS, José. Las aguas sucias de Guatemala. [en linea].
<https://elpais.com/internacional/2015/06/24/actualidad/143517713
5 432060.html>. [Consultado febrero de 2019]

FARRERA, Luis F. Introducciéon a la Electroquimica. Departamento de
Fisicoquimica de la Universidad Nacional Autbnoma de México
(UNAM). [en linea]. <http://depa.fquim.unam.mx/amyd
/archivero/INTRODUCCIONALAELECTROQUIMICA 22641.pdf>.
[Consulta: febrero de 2019].

LEAO, Lucas. CAD vs CAE vs CAM: ;cuales son las diferencias? Blog
de Ingenieria Eléctrica Moderna. [en linea]
<https://www.e3seriescenter.com/blog-de-ingenieria-electrica-
moderna/cad-vs-cae-vs-cam-diferencias>. [Consulta: febrero de
2019].

LOPEZ, Oscar. Celdas electroquimicas. La Guia. [en linea].
<https://quimica.laguia2000.com/general/celdas-electroquimicas>.

[Consulta: marzo de 2019].

73



10.

11.

12.

13.

14.

MIRLISENNA, Giuseppe. Método de los Elementos Finitos. ESSS. [en
lineal. <https://lwww.esss.co/blog/es/metodo-de-los-elementos-
finitos-que-es/>. [Consulta: 13 de marzo de 2018.]

NUNEZ, Francisco. Electroincineracion del p y o-cresol sobre electrodos
de diamante dopado con boro (BDD) en una celda electroquimica
FMO1-LC. Tesis de Maestria. México D.F.: s.n., 2006. 80 p.

PATINO, Kelly; ARROYAVE, Sandra y MARIN, Juan. Oxidacion
Electroquimica y Ozonizacion Aplicadas al Tratamiento de Aguas
de Lavado de la Produccion de Biodiesel. Scielo. [En lineal.
<https://scielo.conicyt.cl/scielo.php?script=sci_arttext&pid=S0718-
07642012000200006>. [Consulta: agosto de 2019.].

PEREZ, Tzayam; et al. Simulation of current distribution along a planar
electrode under turbulent flow conditions in a laboratory filter-press
flow cell, 2014. 9 p.

PEREZ, Tzayam; LEON, Maria |. y NAVA, José L. Numerical simulation
of current distribution along the boron-doped diamond anode of a
filter-press-type FMO1-LC reactor during the oxidation of water,
2013. 6 p.

VAZQUEZ, Mario. Tipos de celdas electroquimicas. Instituto de Quimica
de la Universidad de A. [en linea]
<http://aprendeenlinea.udea.edu.co/Ims/ova/mod/resource/view.ph
p?inpopup=true&id=694>. [Consulta: febrero de 2019].

Visual Avi. Como funciona una celda electroquimica. [en linea].
<https://www.visualavi.com/celda-electroquimica-elemental-

descripcion-y-funcionamiento/>. [Consulta: marzo de 2019]

74



APENDICE

Apéndice 1. Diagrama de requisitos académicos
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PASO 3 PASO 4 PASO 5
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PASO 1
CARRERA

Fuente: elaboracion propia

75



Apéndice 2. Diagrama de requisitos académicos
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modelo k-g Simulacién de la distribucién
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METODOS Y
MODELOS SIMULACIONES

Fuente: elaboracién propia
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