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Resumen

Para la fabricacion de las nanoparticulas se ha realizado la construccién y simu-
lacion numérica de un modelo con el propdsito de validar el disefio de un reactor
industrial con un sistema de mezcla innovador, basado en investigaciones anteriores
[Garcia Caiiar et al., 2014]. El procedimiento para la fabricacion de las nanoparticu-
las como proceso de remediacién ambiental debido a las malas practicas mineras y
desechos inherentes al proceso ha sido establecido por el CENCINAT-ESPE, para la
captura metales pesados como Hg”t, Cu**, Zn>*, Ag*t, Ni>T. Mediante la inyeccién
de estas nanoparticulas en acuiferos profundos. Se ha demostrado que estos contami-
nantes pueden afectar a los seres vivos mediante inhalacién o ingestion, provocando
serios problemas de salud tales como cancer, disfuncién endocrinolégica. Se conoce
que el tamaiio de las nanoparticulas reducido aumenta la eficiencia del proceso de cap-
tura de metales pesados, por esta razon se propone un sistema de corte del tipo rotor-
estator, para aumentar los esfuerzos de corte para capturar con mayor eficiencia los
metales. La homogenizacion de la mezcla es un pardmetro importante asi que median-
te la simulacién numérica se asegurd de que existan condiciones de turbulencia dentro
del reactor modelo. Se ha utilizado la tecnologia de impresién 3D para la construccién
del sistema de corte. Se han conseguido las condiciones de disefio adecuadas para la
formacion de nanoparticulas, que poseen un tamafio promedio de aproximadamente
de 60 nm. Para la preparacion de las nanoparticulas se utilizé agua desmineralizada
y agua de lluvia obteniéndose excelentes resultados. Los resultados de la simulacién

numérica del modelo son congruentes con otras investigaciones.

PALABRAS CLAVES:
= CFD

NANOPARTICULAS

MEZCLA

ROTOR- ESTATOR

RECIPIENTE CON AGITADOR
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Abstract

For the fabrication of nanoparticles the construction and numerical simulation of a
model was done with the purpose of the validation of the design of an industrial reactor
with a novel mixing system, based on previous researchs [Garcia Cafar et al., 2014].
The proccedure to the fabrication of the nanoparticles as an environmental remediation
process due to the bad mining practices and inherent waste of the process was estab-
lished by the CENCINAT-ESPE, for the capture of heavy metals like Hg>t, Cu®*,
Zn**, Ag*t, Ni**. Through de inyection of this nanoparticles in deep aquifers. It
has been shown that these contaminants can affect living beings by inhalation, inges-
tion and through exposure to the skin, causing serious health problems such as cancer,
endocrine and immune dysfunction. It is known that the size of the reduced nanopar-
ticles increases the efficiency of the process of capture of heavy metals, for this reason
a rotor-stator type cutting system is proposed, to increase the cutting efforts and to
reduce the size of the nanoparticles so that Work correctly in the process. The homog-
enization of the entire mixture is also a very important parameter so that the numerical
simulation ensured that turbulence conditions exist within the model reactor. 3D print-
ing technology has been used for the construction of the cutting system. Appropriate
design conditions for the formation of nanoparticles have been achieved, which have an
average size of about 60 nm. Samples with desmineralized water and rainwater have
been successfully carried out. The results of the numerical simulation of the model
have been congruent with other investigations and high values of speed and turbulence

have been demonstrated using the designed cutting system.

KEYWORDS:
= CFD

NANOPARTICLES

MIXING

ROTOR- ESTATOR

STIRRED VESSEL



Indice general

Certificado de elaboracion del Proyecto
Autoria de responsabilidad
Autorizacion

Dedicatoria

Agradecimientos

Resumen

Abstract

Indice de figuras

Indice de tablas

1. Introducciéon

1.1. AreadeInfluencia. . . . ... ... ... ... ... .........
1.2. Antecedentes . . . . . . . . . . ... e
1.3. Justificacién e importancia . . . . . . . ... ... ...
L4, Objetivos . . . . . . . o e e e

1.4.1. ObjetivoGeneral . . . . ... ... ... ... ........

1.4.2. Objetivos Especificos . . . . . ... ... ... ... .....
1.5. Alcance . . . . . . . . . .

2. Marco Tedrico
2.1. Contaminacion del medio ambiente por la mineria . . . . . . . .. ..
2.2. Simplificaciondel modelo . . . . . .. ... ...
2.3. Ecuaciones de Navier Stokes . . . . . . .. ... ... ... .....

2.3.1. Ecuacionde continuidad . . . . . . . .. ... ... ... ..

X

vi

Vii

viii

Xiii

Xviii

DN B~ B B W DO = -



2.4.

2.3.2. Ecuaciébn de momentum . . . . . .. . ... ... ... ... 14
2.3.3. Ecuaciéon de energia térmica . . . . . . ... ... ... ... 15
Flujoturbulento . . . . . . . . . . . . .. ... ... 15
2.4.1. Reynolds Averaged Navier Stokes equations RANS . . . . . . 17
2.4.2. Energia Cinética de Turbulencia (TKE) . . ... .. ... .. 22
2.4.3. Variables de escalamiento interno . . . . . . ... ... ... 23

2.4.4. Propiedades y caracterizacion de la turbulencia en tanques y

FEACIOTES .« . v v vt e e e e e e e e 26

2.4.4.1. Instrumentacion especial para la experimentacion . 26

24.4.2. Normalizacién de variables . . . . ... ... ... 28

2.4.5. Tipoderesultados . . .. ... .. ... ........... 29
24.5.1. Vectores y perfiles de velocidad . . . . . . ... .. 29

2.4.5.2. Energia Cinética de Turbulencia TKE . . . . . . . . 30

2.4.5.3. Isotropiay anisotropia del flujo . . . . .. ... .. 32

24.5.4. Tasadedisipacionde TKE . . .. ... ... ... 33

2.5. Parametros de Disefio del prototipo . . . . . . . .. ... ... .. 34
251, Impeller. . ... .. ... . 36
2.5.2. Potenciadeentrada . . . . . .. ... ... 38
2.53. Rotor-Estator . ... ... ... ... ... .. .. ... 39
2.54. Tiempodemezcla . ... ... ................ 43
2.5.5. Patronesdeflujo . .. ... ... ... ... L. 44
2.5.6. Disefio mecanico del reactor por presion externa . . . . . . . 45

3. Simulacién numérica del sistema de mezcla del Modelo. 47
3.1. Descripcion del modelo Estdandarxk —e . . . . . ... ... ... .. 47
3.2. Elmodelo k —€en ANSYSCFX . ... ... ... ......... 48
3.3. Modelo matemético k —€en ANSYSCFX . .. ... ... ... ... 49
3.4. Pasos para la simulaciéon en ANSYS CFX R17.2 ACADEMIC . ... 50
3.4.1. Exportacién del archivo CADa ANSYS . . . . ... ... .. 50
342, Geometria. . . . . .. ... 52
343. Mallado . . . . . .. . .. 54
344. Configuracién . . . . . . . . ... ..o 56
345. Compilaciébn . . . . .. ... 60

35. Resultados . . . . . . . . . L 61
35.1. Velocidad . . . . ... ... 61
3.5.2. Energia Cinética de Turbulencia . . . . . ... ... ..... 64

3.5.3. Presiénlocal . . ... . . ... ... 67



4. Experimentacion Fisica

4.1. Reactormodelo . . . . . ... .. ... ... ...
4.2. Procedimiento de Obtencion de las Nanoparticulas para el modelo . .
4.2.1. Experimentacién con Agua Desmineralizada . . . ... . ..
4.2.1.1. Preparacion de la Solucién de Cloruro Férrico . . .

4.2.1.2. Preparacion de la Solucién de Sulfato de Sodio . . .

4.2.2. Preparacion de la Solucién de Borohidruro de Sodio . . . . .
4.2.3. Nitrogenacidn . . . . . . . ...
4.2.4. Experimentaciéon con AguaLluvia . . . . . . ... ... ...

4.3. Andlisis de Resultados de la Experimentacién . . . . . .. ... ...
4.3.1. Resultados con Agua Desmineralizada . . . . . ... ... ..
4.3.2. Resultadoscon AguaLluvia . . . ... ... ... ......

4.4. Composiciones quimicas en el reactor prototipo . . . . . . .. .. ..

. Disefio Mecanico del Prototipo

5.1. Disefio Mecédnicodel Reactor . . . . . ... ... ... ........
5.1.1. Disefio del Cuerpo Cilindrico . . . ... ... ... .....
5.1.2. Diseiio de la Cabeza elipsoidal 2:1 . . . . . . ... ... ...
5.1.3.  Prueba de presion hidrostética estandar . . . . . . . ... ..
5.1.4. Soporte del recipiente . . . . . ... ...
5.1.5. Recubrimiento . . . ... ... .. ... ... ... ...,

5.2. Disefio del sistemadecorte . . . . . ... ... ... .........
5.2.1. Disefodelaturbina . . ... ... ... ...........
5.2.2. Diseifio del cuerpo superior del sistema de corte . . . . . . . .
5.2.3. Disefiodelestator. . . . . .. .. ... ... L.
5.2.4. Selecciondel motor. . . . . .. ... ... ... ...,
5.2.5. Convertidor de frecuencia . . . . ... ... ... ......
5.2.6. Seleccion del sello mecénico . . . . . . ... ... ... ...

5.3. Aberturas . . . ... .. e e
5.3.1. Calculo de Areas de Refuerzo . . . . ... ... .......

5.4. Equipos e Instrumentacién . . . . . ... ...
54.1. Bombas . . . .. ... .. ...
5.4.2. Bombade Vacio . .. ... ... ... ... ...,
5.4.3. Tanque de almacenamientode agua . . . ... .. ... ...
544, Mandmetro . . . . . . .. ..o
5.4.5. TermOmetro . . . . . . . . . ...
54.6. MedidordepH . ... ... ... .. ... .......
5.4.77. Medidor de Oxigeno disuelto. . . . . . .. ... ... ....

Xi

68
68
71
72
72
73
75
76
77
79
79
83
85



Xii

5.5. Disefio de la estructura metélica soporte . . . . . . .. .. ... ... 113
. Conclusiones y Recomendaciones 116
6.1. Conclusiones . . . . . . .. . .. ... ... e 116
6.2. Recomendaciones . . . . . . . . . ... ... 117

. Planos de construccion del Reactor Prototipo de Nanoparticulas Metalicas122

A.l. Planoisométrico . . . . . . . . . ... Lo 123
A.2. Plano general vistafrontal . . . . . .. ... ... ... .. ... 124
A.3. Plano general vista posterior . . . . . . ... ... 125
A4, Sistemadecorte . . . . ... L. 126
AS. Impeller . . . . ... e 127

A6. Ejeensamble . . . ... ... Lo o 128



Indice de figuras

10.
11.

12.
13.
14.
15.
16.
17.
18.
19.

Patrones de flujo para los tipos de impulsor comunes: (a) Patrones de
flujo radial (baja viscosidad); (b) Patrones de flujo axial (baja viscosi-
dad); (c) Patrén de flujo para mezcladores de cinta (alta viscosidad).

Simulacion que muestra un patrén de flujo tipico de un impulsor radial
Esquema del Prototipo primitivo de la planta quimica para la obtencién

de las nanoparticulas . . . . . .. ... oL

Procedimiento habitual para la sintesis de nanoparticulas de hierro . .
Distribucion de frecuencias de los didmetros de las nanoparticulas de
hierro b) Distribucion log-normal de los didmetros de las particulas en
funcionde baseenpeso . . . . . . .. ...
Niucleo y superficie externa de una nanoparticula de hierro cero valente
Tiempo de remocién de Pb>* mediante las nanoparticulas . . . . . .
Remocion de diferentes metales pesados de liquidos de desechos de
minerfa usando MCNPs, preparados con 0.035 m NaySO4bajo condi-
ciones reductoras y oxidantes. . . . . . . ... .. ...
Diagrama sobre las suposiciones en flujo no viscoso . . . . . . . . ..
Transporte de energia y momentum . . . . . . ... ... ......
Balance de momentum sobre volumen de control diferencial, esfuerzos
enladireccion x . . . . . . ..o
Historial de tiempo de la velocidad del flujo . . . . . ... ... ...
Reynolds shear stress and viscous shear stress profiles for channel flow
Rotacién y deformacion de fluidos Newtonianos . . . . . . . . . . ..
Representacion del corte de las particulas mediante esfuerzos cortantes
Imégenes del Transmission Electron Microscope de las MCNP’s . . .
Esquema de la importancia del estudiodelosTE . . . . ... .. ..
Proceso de disipacionde energia . . . . . . . . ... ... ... ...
Zonas de turbulencia en un recipiente de mezcla con una turbina tipo
Rushton . . . . . . .. . .

xiii

10

11
12
13

14
16
19
19
20
20
22
23



20.
21.
22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.

32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.

42.

43.
44.
45.

46.
47.
48.
49.
50.
51.
52.

Distribucién universal de velocidades . . . . . ... ... ... ...
Limites de las regiones de Turbulencia . . . . . . .. ... ... ...
Medicion de la velocidad del flujo medianteun LVD . . . . . . . ..
Reactor de mezcla con la respectiva instrumentacién de medicién . . .
Vectores de velocidad para ¢ =0,15,30y 45grados . . . . ... ..
Trailing vortices de un impeller de tres aspas . . . . . . . . ... ...
TKEpara ¢ =0,15,30y45° . . . . ... ... ... ...
Disipacién y succién de los vortices . . . . . . .. ...
Contornos de |1’ —V'| /V;ip, en los planos ¢ = 0,15,30 y 45 grados . .
Tasa de disipacién normalizada . . . . .. ... ... ... .....
Tanque de mezcla con entrada del eje por la parte superior . . . . . .
Configuraciones distintas de la disposicion del impeller segtin tipos de
tanques . ... L Lo e e e e e
Variables de dimensionamiento geométrico en tanques turbulentos . .
Geometria standar de impellers . . . . . . ... ... ... ... ...
Impellers de flujoradial . . . . .. .. ... .. ... ...
Numero de potencia para diferentes tipos de impellers . . . . . . . . .
ColloidMills . . . . . ... .
Rotorestatortipo Il . . . . . . .. .. ... ... L.
Rotor - estator tiporadial . . . .. ... ... ... ..........
Comportamiento aproximado del flujo dentro del rotor-estator

Vistadel rotorestator . . . . . .. .. ... ... oL
a) Distribucién plana de esfuerzos cortantes a 200 RPM b) Campo de
velocidadesen3D . . . . . . ... L oo
a) Unidad de rotor - estator montada en un bastidor soporte b) sistema
completo de rotor - estrato con impeller adyacente para mayor circula-
CION . . . . ..
Tiempodemezcla. . . . . .. .. ... ... ... .
Patrones de flujo para diferentes tipos de impellers . . . . . . .. ..

Presi6n Externa generada por un vaciointerno . . . . . . . . ... ..

CAD del modeloreactor . . . . .. .. ... ... ..........
Representacion del reactor mostrando elementos internos . . . . . . .
Herramienta Fluid Flow (CFX) . . . . ... ... ... .......
Geometriaen ANSYS . . . . . . . . ..
Enclosure en el cilindroexterno . . . . . . ... ... ... .....
Identificacion de la zona en movimiento . . . . . . .. .. ... ...

Regién Rotacionalenel modelo . . . . . ... .. ... ... ....

Xiv

25
25
27
28
29
31
31
32
33
34
35



53.

54.
55.
56.
57.
58.
59.
60.
61.
62.
63.
64.
65.
66.
67.
68.
69.
70.
71.
72.
73.
74.
75.
76.
77.
78.
79.

80.
81.
82.

83.
84.

85.
86.

XV

Subdominios creados en la geometria del sélido a) static, b) rotating y

cowall. . .. e 54
Parametros del Mallado . . . . . . .. ... .. ... ... ... 54
Malladodelreactor . . . . . .. .. ... ... 55
Detallesdel Mallado . . . . . ... ... ... ... ........ 56
Estadisticadel mallado . . . . . . .. .. .. ... ... . ...... 56
Tipo de andlisisen ANSYS . . . . . . . . ... ... ... ... .. 56
Origende Coordenadas . . . . .. .. ... ... ........... 57
Pardmetros de simulacion para la region estacionaria . . . . . . . . . 57
Configuracion de la parte estacionaria del Reactor . . . . . . . . . .. 58
Seleccién del modelo para la regién estacionaria . . . . . . . . . . .. 58
Pardmetros de simulacién para la region rotacional . . . . . . . . .. 59
Boundary stationary wall . . . .. . ... ... 0 oL 59
Seleccion de las condiciones deborde . . . . . . .. ..o 60

Compilacién de la resolucion de las ecuaciones de momentum y masa 60
Compilacion de la resolucion mediante el modelo de turbulencia k —€ 61

Campo de velocidades dentro del reactor con trayectoria de las particulas 62

Velocidad en el plano vertical . . . . . . .. .. .. ... ....... 62
Velocidad total en plano del estator . . . . . . . .. ... ... .... 63
Velocidad total en plano normal al estator . . . . . . ... ... ... 63
Velocidad total en plano del impeller inferior . . . . . ... ... .. 64
Velocidad total en plano normal al impeller inferior . . . . . . .. .. 64
TKEenelestator . . . . ... .. ... ... ... .. ....... 65
TKE en plano normal al estator . . . . . . .. ... ... ....... 65
TKE en plano del impeller inferior . . . . ... ... ... ...... 66
TKE en plano normal al impeller inferior . . . .. ... ... .... 66
Presion local en plano del estator . . . . . . . .. ... ... ..... 67
Presién local en plano del impeller inferior . . . . . . . ... ... .. 67
a) CAD del modelo del reactor b) Seccién del modelo reactor . . . . 69
Partes del modelodereactor . . . . . .. ... ... ... ... 69
Partes impresas con tecnologia 3D a) Camisa estator b) Estator y tur-

bina . . . ... 70
Ensamble del sistema de corte con la tapa del reactor modelo . . . . . 70
Disposicion del reactor, equipos e instrumentos para la fabricacion de

nanoparticulas . . . . . ... 72
Cloruro Férrico FeCls . . . . . . . . . . . . . . . i i 73
Mezclado de la Solucionde FeCls . . . . . . ... .. ... ..... 73


JuanVM
Texto tecleado
xv


87.
88.
89.
90.
91.
92.
93.
94.
95.
96.
97.
98.

99.

100.
101.
102.
103.
104.
105.

106.
107.
108.
109.
110.
111.
112.
113.
114.

115.
116.
117.
118.
119.

120.

XVi

Solucién de Sulfatode Sodio . . . . . ... ... oL 74
Mezclado de las soluciones de NaySO4y FeClz . . . . . . . ... .. 74
Campana de extraccionde gases . . . . . . . . . . .. ... ... .. 75
Nitrogenacién del Reactor . . . . . . . ... ... ... ....... 76
Obtencion de las Nanoparticulas . . . . . ... ... ... ... ... 77
Filtrode Papel . . . . . . . . . .. .. . L o 78
Filtracion de Agualluvia . . . . . ... .. ... ... ... ..... 78
Formacién de Nanoparticulas con agualluvia . . . . . .. ... ... 79
Muestra de Nanoparticulas con aguade lluvia . . . . .. ... .. .. 80
Resultados de la Experimentacion con agua desmineralizada . . . . . 80
Histograma de la primera muestra . . . . . . . . ... ... ..... 81
Didmetros de las Nanoparticulas en agua desmineralizada segunda mues-

Tra . . . e e e e 81
Histograma de la segunda muestra . . . . . .. ... ... ...... 82

Histograma con todas las muestras obtenidas con agua desmineralizada 82

Didmetros de Nanoparticulas con agua lluvia en la primera muestra . 83
Histograma de la primera muestra con Agua lluvia . . . . . ... .. 83
Didmetros de con agua lluvia en la segunda muestra . . . . . . . . .. 84
Histograma de la segunda muestra con Agua lluvia . . . . .. .. .. 84
Histograma con todas las muestras obtenidas con agua lluvia . . . . . 85
Dimensiones de la cabeza elipsoidal 2:1 . . . . . .. .. .. ... .. 90
Medidas para dngulos estructurales como soportes del recipiente . . . 91
Angulo soporte con placabasesoldada . . . . . . ... ... ... .. 92
Anillos planos construidos por secciones . . . . . . . ... ... ... 92
Representacion del recipiente a presion externa . . . . . . . . . ... 92
Dimensiones de a) Turbina tipo Rushton y b) un aspa de la turbina . . 95
Distancia C y didmetro del tanque T . . . . . . ... ... ... ... 95
Cuerpo del estator sometido a presion externa dentro del recipiente . . 96
a) Estator disefiado con ranuras diagonales a 45° b) Espaciamiento de

1.5 mmentre el estatory laturbina . . . . . . ... ... ... .. .. 97
Conjunto rotor-estator con turbina adicional en la parte inferior . . . . 98
Numero de potencia para diferentes tipos de impellers . . . . . . . . . 99
Motor de induccidn trifasico vertical 20hp . . . . . . ... oL 101
Convertidor de frecuencia CFW700 General Purpose Drive . . . . . . 102
a) Sello mecanico Chesterston 280M para mezcladoras b) representa-

cién en corte longitudinal del sello . . . . . . ... ... ... .... 103
Ubicacion del sello mecanico en el sistemade corte . . . . . . . . .. 103


JuanVM
Texto tecleado
xvi


121.
122.
123.
124.
125.
126.
127.
128.
129.
130.
131.
132.
133.

Ubicacion de uniones soldadas distribuidas por categorias . . . . . . . 106
Tipodeuniénsoldada . . . . . ... ... ... ... ... ... 106
[lustracion de la bomba centrifuga TRUPER BOAC-1/2 . . . . . . .. 107
Bomba de Vacio WELCH 2534 . . . . . . .. .. ... ... ..... 108
Tanque cisterna de almacenamiento con capacidad de 2000(/¢] . . . . 109
Manémetro Winters PPC5123 . . . . . . ... .. ... ... .... 110
Termémetro Winters TNR33090 . . . . . ... ... ... ... ... 111
Medidor de pH HANNA HI99141 . . . . . . ... ... ... .. .. 111
Medidor de Oxigeno Disuelto HANNA HI 98186 . . . . . . ... .. 112
Perfil estructural que soporta el mayor momento . . . . . . .. .. .. 113
Perfiles estructurales para disefio de la estructura soporte . . . . . . . 114
a) Soporte total del motor eléctrico b) Estructura de alineacion del motor114

Planta industrial para la fabricacion de nanoparticulas . . . . . . . .. 115


JuanVM
Texto tecleado
xvii


Indice de tablas

Area de influencia durante la ejecucién del proyecto . . . . . . . . . .

Parametros de Disefio Reactor Nanoparticulas . . . . . .. ... ...
Seleccién de impellers segtn la viscosidad . . . . . . ... ... ..
Cantidades molares de los reactantes . . . . . . .. ... ... ....

Pardmetros de disefio . . . . . .. ... ... oL oL
Dimensiones de la cabeza elipsoidal 2:1 . . . . .. .. ... ... ..
Recubrimiento SSPC Paint-14 . . . . . . ... ... ... ... ...
Relaciones geométricas para turbinas. . . . . . ... ... ... ...
Parametros para la selecciondel motor . . . . . . . .. ... ... ..
Pardmetros del motor eléctrico necesario . . . . . . ... ... ....
Pardmetros para la seleccién del sello mecénico. . . . . . . . ... ..
Aberturas en el recipiente . . . . . . . . ...
Especificaciones de la bomba centrifuga TRUPER BOAC-1/2 . . . .
Especificaciones de labomba WELCH . . . ... ... .. .....
Especificaciones del Manémetro Winters PPC . . . . . . . . . .. ..
Especificaciones del Termémetro Winters . . . . . . . .. ... ...
Especificaciones del Medidor de pH HANNA . . . . . ... ... ..
Especificaciones del Medidor de oxigeno disuelto . . . . . . . .. ..
Perfiles estructurales para disefio de la estructura soporte . . . . . . .

Numeracién de los equipos mostrados en la figura 133 . . . . . . ..

XViii


JuanVM
Texto tecleado
xviii


Capitulo 1

Introduccion

En el primer capitulo se presenta la necesidad que existe en redisefar un reactor
modelo para la fabricaciéon de nanoparticulas metdlicas de la investigacion realizada
por [Garcia Cafiar et al., 2014] para optimizar el sistema de mezcla. Se hace una breve
revision de algunos parametros de disefio. Se justifica el desarrollo del presente trabajo
y se menciona la importancia del mismo. También, se definen los objetivos general
y secundarios del trabajo. Se resalta el alcance que tendra el proyecto conforme a su
aplicacion y desarrollo. Algunos de los temas tratados aqui serdn desarrollados en los

proximos capitulos del trabajo escrito.

1.1. Area de Influencia

De acuerdo a un anélisis en los acuiferos en el Oriente Ecuatoriano desarrollado
por el Dr. Luis Cumbal se menciona que: “Varias poblaciones rurales beben agua de
los acuiferos y aquellas que consumen agua subterrdnea contaminada por la explota-
cién petrolera, se encuentran en peligro de adquirir enfermedades relacionadas con la
ingestion de hidrocarburos de petréleo y metales pesados.” [Bonifaz & Cumbal, ]. Co-
mo resultado de esta investigacion se establece prioritario la descontaminacién de los
acuiferos puesto que los metales pesados resultan ser toxicos para el sistema nervioso
llegando a ser inclusive letal.

El grado del dafio que pueden causar estos metales dependen de varios factores
entre ellos: tiempo y nivel de exposicion, susceptibilidad de la persona y ademds de
la ruta por la cual el metal serd absorbido. [Flora et al., 2008] refiere que los 6rganos
mads sensibles al dafio por la toxicidad en exposiciones agudas del plomo son el sis-
tema nervioso central en desarrollo, sistema hematolégico y cardiovascular; mientras
que en las exposiciones créonicas el plomo afecta los sistemas gastrointestinal, renal,

neuromuscular y hematopoyético.



En Ecuador, la industria minera si bien es cierto presenta un avance relevante en
nuevas exploraciones en algunos proyectos en desarrollo tales como: Mirador, Rio
Blanco, Fruta del Norte entre otros, ubicados en la zona sur del pais. Sin embargo, es
indispensable que se establezcan las normativas que regulen el manejo adecuado de
los relaves, es decir, desechos mineros que pueden contaminar los rios exponiendo a la
salud de las personas que habitan dichos lugares.

Por lo tanto, las zonas afectadas por la contaminacién minera en los suelos seran
beneficiadas con la realizacién del presente proyecto a través de la inyeccion de las
nanoparticulas como proceso de remediacidn, en la captura de metales pesados tales
como Pb, Zn, Ag, Cu, As y Ni. La investigacién necesaria para la ejecucion del pro-
yecto impulsard al desarrollo de nuevas tecnologias que involucran la aplicacién de la
ingenieria en beneficio de la comunidad. En la tabla 1 se muestran algunos aspectos

técnicos que se revisan en la presente investigacion.

Tabla 1
Area de influencia durante la ejecucién del proyecto

No Parametros Técnicos a revisar
1 Disefio y simulacién de la Estructura Metélica
2 Disefio del Sistema de Mezcla
3 Diseifio del Sistema Hidraulico
4  Disefio del Sistema para recoleccion de agua

5 Revision de Transferencia de Masa

6

7

8

9

Revision de Transferencia de calor
Revision de Difusion molecular
Instrumentacion
Simulacién de la mezcla

1.2. Antecedentes

En el disefio de reactores para la obtencion de nanoparticulas se tiene la investiga-
cion realizada por [Garcia Caiar et al., 2014] el mismo que fue disefiado para producir
3 litros de nanoparticulas con hierro cero valente como un proceso de remediacion
ambiental el mismo que se utilizard como fundamento para el redisefio de la presen-
te investigacion, teniendo como finalidad la captura de metales pesados causados por
procesos inadecuados en la mineria.

En los ultimos afios la contaminacién se ha vuelto un aspecto de mucha importan-
cia; esto debido principalmente al crecimiento en actividades industriales y de trans-
porte. Se han realizado varios tratados y conferencias organizadas por la ONU para

disminuir la afectacion al medio ambiente, tales como la Primera Conferencia Mun-



dial sobre el Clima, celebrado en Ginebra en 1979; también esta la famosa Cumbre
de la Tierra celebrada en Brasil, 1992; estas y mds tienen como objetivo evitar da-
fos irreversibles al planeta. El aumento en la temperatura media global ha sido de 2
grados centigrados desde la década de los 807; la capa de ozono también se ha visto
afectada, siendo la parte mas afectada los polos norte y sur por la formacién de nubes
estratosféricas que tienen su origen en el Cl5.

La mineria en el proceso de extraccién y procesamiento del mineral, contamina
rios, lagunas y océanos; incluso después de culminado el proceso de extraccion, se
controlan y tratan por décadas las aguas afectadas. Un problema para la contamina-
cion por la mineria ha sido el aumento de procesos mecanizados y autométicos que
pueden trabajar con mayores cantidades de roca y mineral. La contaminacion de aguas
subterrdneas a causa de actividades mineras pueden causar diferentes impactos. Su ori-
gen es variado y dificil de evaluar en muchos casos debido a que estas actividades se
desarrollan en las condiciones geogréficas mds diversas, generando un gran nimero
de problemas medioambientales, entre los que merecen destacar, la contaminacion de
las aguas subterraneas por drenaje de aguas dcidas (pH menor que 5) resultado de los
drenajes de agua de minas y lixiviado de las escombreras de residuos mineros, ricos en
substancias toxicas solubles, como metales pesados (niquel, hierro, cobre, zinc, cromo)

y solidos en suspension [Chapatwala et al., 1995].

1.3. Justificacion e importancia

El presente estudio se realiza por la necesidad de remediar los acuiferos debido a
la presencia de metales pesados tales como arsénico, plomo y otros contaminantes pro-
venientes de las actividades mineras, que se encuentran disueltos en el agua y pueden
afectar a la poblacién a través enfermedades graves.

En este contexto se hace necesaria la investigacion en el campo de la remediacion
ambiental. Por lo que es indispensable una accién inmediata para la proteccién de la
poblacién y la biodiversidad en riesgo. Es asi que trabajando con los estudios realiza-
dos por [Cumbal et al., 2015] [Garcia Cafar et al., 2014], se disefiard un reactor para
la fabricacion industrial de nanoparticulas.

Para la fabricacion de las particulas es necesario asegurar una mezcla homogénea,
para lo cual es de suma importancia realizar el estudio de los tipos de agitadores que
existen como predmbulo para la seleccion o disefio de ser necesario, abriendo campo
al estudio de la mecdnica de los fluidos especificamente en fluidos turbulentos. Ya que
en experimentaciones anteriores un parametro que no fue considerado en cuenta fue

el andlisis de la mecdanica de fluidos y su comportamiento con los diferentes tipos de



agitadores.
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Figura 1: Patrones de flujo para los tipos de impulsor comunes: (a) Patrones de flujo
radial (baja viscosidad); (b) Patrones de flujo axial (baja viscosidad); (c) Patrén de flujo
para mezcladores de cinta (alta viscosidad).

Fuente:[Pyle et al., 2012]

Con los antecedentes mencionados se da apertura al estudio de las reacciones qui-
micas considerando asi un pardmetro indispensable la transferencia de masa para la
homogenizacién de la mezcla, necesaria para la fabricacion de las nanoparticulas. Una
vez realizada la simulacién del fluido se requiere interpretar los resultados obtenidos,
para de esa manera caracterizar el proceso y describir las condiciones en las que se
generan las nanoparticulas tales como: esfuerzos cortantes, coeficiente de friccion, ve-
locidad del fluido, pardmetros adimensionales (Reynolds, Nusselt) que también serdn

utiles para la optimizacién del proceso e investigaciones futuras.

1.4. Objetivos

1.4.1. Objetivo General

Realizar el disefio de un reactor, basado en la simulacién y construccion de un
modelo del sistema de mezcla para la fabricacién de nanoparticulas metélicas como

proceso de remediacion en suelos contaminados por la minerfa.

1.4.2. Objetivos Especificos

= Analizar el compartimento de los pardmetros que intervienen en la homogeniza-

cién de la mezcla para la obtencion de las nanoparticulas.



Figura 2: Simulacién que muestra un patrén de flujo tipico de un impulsor radial
Fuente:[Jakobsen, 2008]

s Simular numéricamente con el sistema de mezcla disenado.

= Disefio y modelacién del sistema de corte & mezcla, que permita una mezcla

adecuada para la formacion de las nanoparticulas.
= Construccion y evaluacion fisica del modelo para la validacion del disefio.

= Disefiar el reactor prototipo con capacidad para 1 [mﬂ en base a la validacion

del modelo.

1.5. Alcance

El proyecto tiene como finalidad la fabricacion de nanoparticulas para lo cual se
requiere disefiar, simular y construir un modelo de reactor para la fabricacién de las
nanoparticulas para lo cual serdn analizados varios conceptos de ingenieria como son
andlisis estructural, de fluidos y la construccion del mismo. Posterior a esto se disefiara
un reactor prototipo industrial con la informacién obtenida del modelo.

El andlisis estructural garantizara la resistencia mecdnica de la estructura metélica
soporte ante las diferentes cargas y solicitaciones, para lo cual utilizaremos las normas
del AISC 2015, también la simulaciéon en software CAD, de manera que se pueda
validar el disefio.

Se analizara la resistencia mecanica del recipiente a presion, aplicando las especi-

ficaciones del codigo ASME seccion VIII division 1.



Se realizard el estudio de la mecanica de los fluidos en el que se determinard el
comportamiento del mismo ante diferentes escenarios que serdn favorables para la
fabricacion de las nanoparticulas, esto también validado por la simulaciéon mediante
software CFD.

Se desarrollard la investigacion para el disefio y construccion de un sistema de
mezcla del tipo rotor-estator [Nienow et al., 1997] del modelo, que nos permitird obte-
ner datos para la justificacion y validacién del disefio del reactor.

A continuacién se muestra un esquema primitivo de la planta quimica industrial
necesaria para la obtencién de nanoparticulas. En el presente estudio se disefiara el
reactor 1 que se indica en la figura 3, quedando como propuesta en trabajos posteriores

la implementacién de toda la planta quimica.

Figura 3: Esquema del Prototipo primitivo de la planta quimica para la obtencién de
las nanoparticulas

Conforme a los requerimiento del CENCINAT-ESP E se requieren las siguientes

especificaciones para el reactor:

Tabla 2
Pardmetros de Disefio Reactor Nanoparticulas

PARAMETROS DE DISENO VALORES

Volumen 1000 It
Densidad Especifica 1.2
Material SA 516-60
Didmetro Interno 1.2m
Longitud 0.9 m
Temperatura de Operacion 35°C

Presion externa de Disefio -15 psig




Capitulo 2
Marco Teorico

El capitulo presenta aspectos tedricos acerca del comportamiento del flujo turbu-
lento dentro de un reactor cuando es sometido a corte & mezcla. Se revisa el beneficio
de generar esfuerzos de corte, campos de velocidad y presion altos, asi como también
la energia cinética de turbulencia TKE en las cercanias de las turbinas, con el fin de
obtener nanoparticulas de menor tamafo en didmetro y resultados mas homogéneos en
las soluciones finales. Tipos de caracterizaciones del flujo dentro de recipientes turbu-
lentos también son considerados. Se presentan también los parametros de disefio mds

importantes que se utilizaran en el capitulo 5.

2.1. Contaminacion del medio ambiente por la mineria

La mala ejecucion en los procesos de explotacion minera ha provocado la contami-
nacion del medio ambiente. Caracterizaciones quimicas se han realizado sobre algunos
desechos de la mineria y se han encontrado metales pesados como H g2+, Ast, Pb2T,
Cu*t, Zn**, Ag™, Ni*T, Mn**, y otros. Es asi que para pruebas de laboratorio me-
diante probetas obtenidas de lugares donde se han realizado actividades mineras, se
realiza una caracterizacion de las mismas como tamafio de grano como por ejemplo
con la norma ASTM D422-63; también densidad relativa y otros ensayos mecanicos
[James et al., 2011]. Principalmente las explotaciones con procesos erréneos y malas
précticas de extraccién generan mayor contaminacion. La exposicion a estos elementos
téxicos es considerada de alto riesgo para la vida.

Estos contaminantes pueden afectar a los seres vivos mediante inhalacién, inges-
tién y a través de la exposicion con la piel, provocando serios problemas de salud tales
como céncer, disfuncién endocrinoldgica e inmunoldgica. También para el riego de
plantaciones, usualmente se recoge agua de fuentes naturales y acuiferos, por lo que si

estdn contaminadas presentaran serios problemas para los habitantes. [Davies, 1983].



La instrumentacién y métodos que se usan para el andlisis de las muestras de las
nanoparticulas son: absorption— desorption de nitrégeno, microscopio de transmision
por electrones, Transmission electron microscopy, polvo de Difraccién de Rayos X
(XRD), espectroscopia de fotoelectrones de rayos X, magnetometro de muestra vi-
brante, andlisis termo gravimétrico, potencial Zeta de transmision y otras.

La tecnologia de nanoparticulas de hierro ha recibido una considerable atencion
por su potencial aplicativo en el tratamiento de aguas subterrdneas; después de reducir
el hierro Fe3Ta hierro cero valente FeP, su eficacia ha sido demostrada. Estas particulas
pueden ser preparadas mediante varios métodos como reduccién de hidrégeno de los
oxidos de hierro. Borohidruro de Sodio NaBH, también es usado en la sintesis de
la formacién de las nanoparticulas. Un experimento habitual de laboratorio para la

formacion de estas nanoparticulas se muestra esquematicamente en la siguiente figura.

[

NaBH,

fia]
L%

l_l Ethanol
ﬁ

Fe(lII)Cl; or Fe(11)SO,

Figura 4: Procedimiento habitual para la sintesis de nanoparticulas de hierro
Fuente: [Sun et al., 2006]

La carga superficial de las nanoparticulas de hierro son usualmente caracterizadas
por el Potencial Zeta {, y estd definido como el potencial eléctrico en la superficie
relativa al médium que se encuentre. { es el mayor factor para determinar la movilidad
de particulas en un campo magnético. El oxigeno disuelto también se controla y es por
lo general 0.1 mg/L.

Un histograma de frecuencias para los tamafos de las nanoparticulas obtenidas

segtn [Sun et al., 2006], se muestran en la figura 5.
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Figura 5: Distribucién de frecuencias de los didmetros de las nanoparticulas de hierro
b) Distribucion log-normal de los didmetros de las particulas en funcién de base en

peso
Fuente: [Sun et al., 2006]

El resultado fue de una desviacion standard de 49.6 nm en el tamafio de las na-
noparticulas. Un parametro importante es la superficie de area especifica SSA, por sus

siglas en inglés, y puede ser calculada mediante la siguiente férmula:

SSA = ———— = — 2.1

Experimentalmente se utiliza el método de BET (Brunauer—-Emmett—Teller isot-
herm), para medir la superficie de drea especifica mediante instrumentacién como el
Micromeritics ASAP 2010 Chemisorption Surface Area Analyzer.

A continuacién, se muestra el nicleo y superficie externa de una nanoparticula de
hierro cero valente en una solucién acuosa. La superficie externa de la nanoparticula

estd compuesta de 6xidos e hidréxidos de hierro.

Ni(IT)

Ni(II)

<«+—— FeOOH

Reduction

C,H,

Figura 6: Nucleo y superficie externa de una nanoparticula de hierro cero valente
Fuente: [Sun et al., 2006]

El procedimiento de remediacion en laboratorio que se realiza luego de obtener
las nanoparticulas es mezclar, por ejemplo segtiin 5 o0 9 mL de las nanoparticulas mul-

ticomponentes MCNPs con S0mL de agua contaminada artificialmente con metales de
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la minerfa como concentraciones de 5.3mg/L de Cu’*y otros metales pesados, para
entender todo el proceso revisar [Cumbal et al., 2015]. La alta reactividad de los ato-
mos en la superficie de las nanoparticulas debido a la disminucién de su tamafio, le
confiere a los electrones mds energia por el confinamiento cudntico. Ya que al crecer
de tamafio ya sea por los compuestos o por la temperatura, estas incrementan su drea
de superficie y la reactividad disminuye. Resultados han indicado que un valor de pH
mayor a 8 para la mezcla genera condiciones estables para la formacion de las nano-
particulas [Lu et al., 2007]. En la figura 7 se observa que en los primeros cinco minutos
son los més criticos ya que la concentracién del Pb>*disminuye drasticamente casi a
su totalidad.

10 l —a— 0.035M Na2504
Q
=} —=— 0.007M Na2504
o 08
S
£ 06
v
2
(&}
2 04
(=™
=
L
N
T o2
3
=

0.0

0 =0 100 150 200 250

Time, min

Figura 7: Tiempo de remocién de Pb>* mediante las nanoparticulas
Fuente: [Cumbal et al., 2015]

El efecto de aumentar la temperatura en el procedimiento de absorcién demostrd
que no era necesario, mas al contrario resulto en un decrecimiento en la captura de los
metales pesados. Como se habia mencionado, generar turbulencia en los reactores que
producen estas nanoparticulas es de gran importancia, y mejor aun si se desarrollan
sistemas mecéanicos como es el propdsito del presente estudio; aqui se propone un nue-
vo sistema de corte de particulas para disminuir su tamafio aprovechando condiciones
de turbulencia, de borde “law of the walls” y la geometria del sistema, para que los

esfuerzos de corte que se desarrollen sean muy altos.
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Figura 8: Remocion de diferentes metales pesados de liquidos de desechos de mine-
ria usando MCNPs, preparados con 0.035 m Na;SO4bajo condiciones reductoras y
oxidantes.

Fuente: [Cumbal et al., 2015]

En la figura 8 se han realizado dos experimentos bajo condiciones reductoras, quie-
re decir sin la presencia del oxigeno gracias a la generacion del vacid, y condiciones
oxidantes que es lo contrario. Mejores resultados se pueden obtener en condiciones
reductoras como se observa, llegando a mas de un 99 % de la remocién de los metales

pesados.

2.2. Simplificacion del modelo

Todos los fluidos presentan viscosidad, pero se puede elaborar una idealizacion del
fluido para poder analizar cierto tipo de comportamientos. Asi como en la mecdnica
de sélidos se puede despreciar a la friccidn de superficies, aqui sucede lo mismo. Esto
permite una simplificacion al problema, y obtener soluciones bastante aproximadas.

Al hacer esta suposicion no existirdn esfuerzos de corte ni tampoco vorticidad en

el fluido, es decir, sin rotacion del fluido.



12

Flujo sin
Friccion
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Flujo no viscoso

No existiran
esfuerzos de
corte

Figura 9: Diagrama sobre las suposiciones en flujo no viscoso

Solo se toman en cuenta los esfuerzos normales a las caras de un volumen de
control diferencial. Se pueden obtener los campos completos de velocidad y presion;
las ecuaciones de Euler presentadas a continuacion en forma vectorial definen este tipo
de flujo inviscido.

- DV
pg—Vp= PE (22)

La ecuacion de Bernoulli describe este mismo comportamiento de flujo que es
muy util en un andlisis de presion, velocidad y altura, pero se debe prestar atencién a
las suposiciones dependiendo que tipo de problema se quiera resolver.

Los mecanismos de transporte de energia y de momentum que se dan gracias a los
gradientes de temperatura y velocidad. Tanto las propiedades del fluido como las con-
diciones del flujo determinan los espesores de la capa limite térmica y de momentum;
y estas a su vez condicionardn la transferencia de calor y de momentum del fluido a la

superficie. Ademds estdn relacionadas como se puede observar en la figura 10
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Figura 10: Transporte de energia y momentum

2.3. Ecuaciones de Navier Stokes

Para obtener estas ecuaciones, se realiza un balance en un volumen de control
diferencial, esto para justificar varias correlaciones.

Tanto el flujo laminar como el turbulento se pueden resolver con estas ecuaciones
generales.

Se realiza un enfoque Euleriano, en el cual se observa pasar las particulas de fluido
por una seccidn determinada y se lo analiza. Al contrario del enfoque Lagrangiano, en
el que se sigue a cada una de las particulas, lo que dificulta y entorpece a este método.

Por esta razén es comun el andlisis Euleriano [Daily & Harleman, 1966].

s Momentum
= Energia

s Continuidad

A continuacién se muestran brevemente las ecuaciones gobernantes de fluido Newto-
niano viscoso. Estas describen el comportamiento del fluido. Para que estas ecuacio-
nes tengan una solucién numérica o posiblemente analitica, Bridgman, Buckingham’s
(1914), Bejan (1993) y otros han logrado adimensionalizar y simplificar estas ecuacio-
nes [Bridgman, 1922]. Por ejemplo se han simplificado mediante el método de analisis
de magnitud de orden (O), aqui segtin un procedimiento riguroso de verificar la impor-
tancia de cada término de la ecuacién se logra retener términos que son importantes
para el comportamiento del fluido, asi como también despreciar otros términos que

tienden a cero.
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2.3.1. Ecuacion de continuidad

Realiza un balance de masa sobre un control de volumen diferencial para flujo en

tres dimensiones:

ap du Jdv Jdw

E‘Fp(gﬁ—a—y—f—a—z):o (2.3)
Se asume flujo incompresible (pcte), y se tiene:
du dv Jdw
I + a—y + a—z =0 2.4)

Lo que es lo mismo con gradientes V - 7 =0

2.3.2. Ecuacion de momentum

Se consideran las fuerzas mésicas y de superficie para la obtencion de esta ecua-
cion.

Las deducciones de estas ecuaciones estdn detalladas en [Daily & Harleman, 1966]
y [Davidson, 2016]

T ‘T_“-. y dxW
(pu 1‘J) dxw o

(puv), 4 dcw ¥ e dy
Ty yody XV Vil Tty 2
’ 3
(pus?), dyw— > (pu’) g avw - e
g alpu) i i / i
dxdyW ———— . A iy e Z
P dy 7w I w—Poa W T 2 i o, 4
. v z 'd‘-’W - | —— > Tt ‘2_‘
" O x dy = i ‘ $ 8 > Oy, xdr AV IV 7_,/)_ _____ &
dx —— AT == 9
. // L ay
.
X

Figura 11: Balance de momentum sobre volumen de control diferencial, esfuerzos en
la direccidén x
Fuente: [Fox et al., 1985], [Gregory Nellis, 2009].

La forma general de la ecuacion diferencial de movimiento resulta:

DV 82\/,-
—=pg-—-V 2.5
Py =P8 VrtH 32 (2.5)
Para el movimiento en la direccion - x, se tiene por ejemplo:
du du du du ap ’u  *u du 2.6)

P(§+M$+Va—y+wa—z) :ng—aJrN(axz + 2 + 8z2>
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2.3.3. Ecuacion de energia térmica

Un balance de energia en un volumen de control diferencial nuevamente permite
establecer la siguiente ecuacion:

Se considera que existe conduccion trascendente, ya que varia en el tiempo; la
energia generada también es un pardmetro importante ya que involucra la transforma-
cion de la energia mecénica transformada a energia térmica (Disipacion viscosa).

pc <%—f+‘7-VT) =k(VT) + &, 2.7

Donde c es la capacidad caldrica, y g, es la disipacion viscosa, que estd relacionada
con el nimero de Eckert:

2
Ec=—"= __ (2.8)
(Tm—T,)

se desprecia la disipacion viscosa cuando el fluido posee bajo nimero de Reynolds,
de lo contrario es un pardmetro importante en la ecuacion de energia.

Se ha observado que el calor generado en experimentos de reactores con fluidos
turbulentos realmente son pocos los casos en los que es de suma consideracion, ya que
el aumento de temperatura no es significante. Es asi que para el disefio y estudio del
flujo turbulento en reactores con turbinas del tipo Rushton, que corresponde al presente
estudio, no se han realizado célculos de transferencia de calor ya que se ha puesto en
mayor importancia la caracterizacién del fluido con pardmetros de esfuerzos de cortes,

energia turbulenta y de disipacion.

2.4. Flujo turbulento

En la naturaleza se presentan en varios lugares e instantes flujos turbulentos. La
caida de una cascada, el andar de los rios, los fuertes vientos que azotan en los mares,
estos y mds son algunos ejemplos de este tipo de comportamiento del fluido. En la
ingenieria es de interés entender este comportamiento y asi poder controlarlo en varios
procesos industriales como: quemadores de combustible, bombas, compresores, calde-
ros, hornos, y en la mezcla de reactantes quimicos dentro de reactores. En la figura 12
se puede observar la fluctuacién de la velocidad axial de un turbojet (en un 25 % de la

velocidad media); en una escala muy corta de tiempo.



16

U[(I)
(ms—1*

0 :
0.0 0.1 02 ) 0.3
r(s)

Figura 12: Historial de tiempo de la velocidad del flujo
Fuente: [Pope, 2001]

Anteriormente se revis6 que el flujo laminar existe solamente hasta que las fuerzas
viscosas pueden vencer relativamente a las fuerzas de inercia. Una caracteristica muy
importante del flujo turbulento es la habilidad que posee para transportar y mezclar
fluido mucho maés eficiente que el flujo laminar. También se mejora notablemente la
transferencia de calor y de masa.

La interaccidn fluido y superficie resulta de interés para resolver las condiciones
que se presentan dentro del reactor.

El inicio del flujo turbulento, que es el término de la transicion, no es precisa y

depende de:
= Las condiciones de borde
= [arugosidad y la forma de la superficie
= Vibraciones estructurales

La capa limite turbulenta se caracteriza por poseer remolinos turbulentos, en ingles co-
nocidos como “Turbulent eddies”, los cuales transportan energia y momentum. Tam-
bién existen vortices que aparecen aleatoriamente en el flujo. Pero dentro de esta capa,
existe una regién muy importante en la que no se desarrollan los remolinos turbulen-
tos. Este dominio es conocido como subcapa viscosa y estd representado por 8. Aqui
los remolinos turbulentos son suprimidos, y en esta region el flujo se comporta como
laminar.

Aparecen los siguientes términos a causa del flujo turbulento: kK, y L5, que
realmente son propiedades del flujo mas no del fluido. Para placa plana tendremos que
los esfuerzos de corte serdn mucho mayores que en flujo laminar, ya que el denomina-

dor 8, de la ecuacion 2.9 posee un valor mucho mas bajo.
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Uoo
Ts turb = .us_ (2.9)

Vs
Por esta razon se toma muy en cuenta los limites que alcanza esta subcapa para el
disefo del estator-rotor tal que los remolinos turbulentos se puedan formar entre estas

dos superficies, mds adelante se explica el disefio.

2.4.1. Reynolds Averaged Navier Stokes equations RANS

Resolver todas las ecuaciones que gobiernan el comportamiento de fluidos tur-
bulentos no es practico ya que se vuelve demasiado complicado. Una aproximacion
numérica para esta solucion es el DNS (Direct Numerical Simulation), pero resulta
muy complicada ya que la turbulencia a micro escala es muy baja comparada con la
turbulencia a macro escala, ademas resulta muy costosa la modelacion.

Es por esta razén que la mayoria de modelos que se utilizan para resolver distintas
condiciones de turbulencia utilizan un modelo mds simplificado en el que se integra
sobre un dominio de tiempo t;;; que es mds prolongado que el 7;,,,, de esta manera se
induce a que las fluctuaciones debidas a la turbulencia se integren a cero. Este proce-
dimiento se conoce como “Averaging Process”. Es asi que se logra trabajar sobre un
escenario aparente de estado estable.

[Pope, 2001] muestra la descomposicion del campo de velocidades, como el vector

fluctuante de velocidad (U (x,t)) permite evaluar como sigue:

u(x,t) =U(x,t) — (U(x,1)) (2.10)

Se toma la integracion del vector promedio

0 (x,1) = i/u(x,z)dz @.11)

Lint
Por medio de reemplazos y simplificaciones se llega a tener las tres ecuaciones
fundamentales de continuidad, momentum y energia.

La ecuacién de continuidad queda

V-ii=0 (2.12)

La ecuaciéon de momentum es la que mds interesa, ya que es obtienen algunos

términos que representan el transporte turbulento de momentum.

DUj) o,y 9{uwuj) 19(p)
D_l = <U]>_ 8x,~ _E 3x,~

(2.13)
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Aqui el termino <uiu j> se conoce como “Reynolds stress” (Esfuerzo de Reynolds)
que aparece como el factor dominante en el fenémeno de la turbulencia.

Un andlisis similar, se puede encontrar en [Davidson, 2016].

Expresado en las variables xy, se puede entender los términos de manera més sen-

cilla y precisa segin [Gregory Nellis, 2009].

diu diu  dJdu  ldp. 19 [ dia [—p [ ,,
8t+udx+v8y__p P +p8y {,uay—i—[tim/uvdt (2.14)
Donde:
J di —P I
ER {[Ja—y—i— {E/uvdtH (2.15)

representa el transporte de momentum debido a los remolinos turbulentos. El se-
gundo termino del segundo miembro de la ecuacién 2.14 representa el esfuerzo vis-
coso, en inglés “viscous shear”; este término representa el transporte de momentum
debido a la difusién molecular, y depende de las propiedades del fluido.

El término “Reynolds stress” domina al término “viscous shear” de la ecuacién
2.14 en todo el dominio del fluido excepto en la subcapa viscosa.

Al haber hallado los pardmetros mds importantes que inducen a la turbulencia, se
puede disefiar sistemas mecdnicos que permitan controlar estas variables. De manera
propia se entiende por lo tanto que, en flujo turbulento, por lo general causado mez-
clas, el transporte de energia y momentum no es debido a la difusién molecular como
era en flujo laminar, sino que aqui mas bien los remolinos turbulentos se deben a las
fluctuaciones de velocidades, vorticidad presente en los términos de Reynolds stress.

También los términos de la ecuacion 2.14

Tapp = {ug—;‘_ + {% / u’v’dt” (2.16)

representan el esfuerzo de corte aparente total. Esto aparece debido a la turbulencia
y nos hace notar que se intensifican con la turbulencia.

De la misma manera [Pope, 2001] llega a las mismas ecuaciones con la forma

f:pvdd —p (uv) (2.17)
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Figura 13: Reynolds shear stress and viscous shear stress profiles for channel flow
Fuente: [Kim et al., 1987]

La figura 13 muestran los perfiles de Reynolds shear stress y de viscous shear
stress a lo largo de un canal. Es muy importante conocer este comportamiento cerca de
las condiciones de borde que en este caso son las paredes y superficies.

Se debe recordar que la presencia de fuerzas viscosas significa que el flujo es
rotacional al menos en la capa limite. De esta manera la vorticidad se concibe como la
medida de la rotacion de un elemento de fluido conforme este se mueve en el campo de
flujo. El agua al no presentar viscosidad elevada, si no se somete bajo la accién de una
fuerza convectiva o mecdnica que le induzca a entrar en turbulencia, esta permanecera
sin vorticidad, asi los esfuerzos de corte no se desarrollaran ni tampoco la deformacién
angular. Esto significa que si se desea mezclar de manera homogénea un fluido sea
multifasico o no, no se logrard alcanzar este propdsito de la manera esperada.

Asi que es propio del flujo turbulento poseer un campo rotacional y su respectiva

vorticidad como indican las ecuaciones 2.18 y 2.19

W= %V <V (2.18)
(=2W=VxV (2.19)
Af
,, Y B iy 3
. i ; o i \\,i L ",."4:"
= ¢ L{_/__jii T \L/-/i' i V”u;_ AB)

(a) Original particle  (b) Particle after time Ar (c) Rotational component (d) Angular deformation component

Figura 14: Rotacion y deformacion de fluidos Newtonianos
Fuente: [Fox et al., 1985]

Siendo asi lo que se busca en el presente estudio, generar esfuerzos de corte altos

en una zona especifica para poder deformar el fluido hasta cortarlo como lo indica la
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figura 15 y lograr formarse las nanoparticulas, estas condiciones y procedimiento se
presenta en [Cumbal et al., 2015]; es sensato mencionar también que esto se logra en
mayor parte debido a las condiciones que se generan en el reactor quimico tales como

el vacio y la combinacién de los elementos quimicos necesarios.

t:) Twist t:_) Twist

Figura 15: Representacion del corte de las particulas mediante esfuerzos cortantes
Fuente: [Pyle et al., 2012]

Los esfuerzos normales son propios y dominan a los cortantes en flujos estacio-
narios o no turbulentos, es esta regiéon la que no es propicia para alcanzar mezclas
homogéneas y de altos esfuerzos de corte; por tanto, no es objetivo este tipo de esfuer-

zos. Una imagen de las MCNP’s se puede apreciar en la figura 16

Figura 16: Imédgenes del Transmission Electron Microscope de las MCNP’s
Fuente: [Cumbal et al., 2015]

Mientras mas lejos se encuentre de la fuente mecanica que induce los esfuerzos
cortantes existen posibles zonas de fluido irrotacional ya que en el caso del agua los
efectos de la viscosidad son despreciables. Asi que si se desea aprovechar el mayor

transporte de momentum y energia, habrd que actuar sobre las zonas mds cercanas a
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este, donde el Reynold stress y la energia de turbulencia cinética son maximas, mas
conocida como “Turbulence kinetic energy” (TKE) que se hablard mas adelante.

Si se deseara abordar la resolucién analitica o numérica de un problema de turbu-
lencia, al menos se consideraria en tratar al fluido en estudio como invicsido e incom-
presible. También conocido esta simplificaciéon como andlisis de fluido sin friccién.

Asi mismo RANS esta resuelto la ecuacion para la energia térmica, en la que se
realiza un andlisis energético similar para tiempos relativos mayores a los de fluctua-
ciones T;,;. Aqui se desprecia la disipacion viscosa g,, que expresa la transformacién
de energia mecdnica en energia térmica del fluido; simplificaciones en la capa limi-
te térmica y también andlisis dimensional se llevan a cabo para considerar o no al-
gunos términos. Si se desea considerar este término, revisar los estudios de (Bejan,
1993)(viscous dissipation). Los nimeros adimensionales de Nusselt (Nu), y Prandtl
(Pr) demuestran el comportamiento del transporte de Energia y Momentum respecti-
vamente.

Entonces aplicando el método de “Averaging Process”, para la ecuacién de energia

térmica llegamos a:

o T  oT 13 [ T pe [,
Donde:
oT pc
" . It
Gapp— [ k&y + o /v T dt} (2.21)

representa el flujo de calor aparente. El primer término del segundo miembro de
la ecuacién 2.21 es debido al flujo difusivo de calor y este es predominante en flujo
laminar. Pero el segundo termino relaciona directamente el flujo de calor debido a la
mezcla turbulenta.

Entonces se demuestra que el transporte de energia y momentum es debida a la

mezcla que induce remolinos turbulentos, y su importancia se muestra en el diagrama
17.
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Turbulent eddies

Figura 17: Esquema de la importancia del estudio de los TE

2.4.2. Energia Cinética de Turbulencia (TKE)

Se define como el valor medio de la traza del tensor del esfuerzo de Reynolds, por
unidad de masa en el campo fluctuante de velocidades [Pope, 2001].
1
k= 5 (u-u) (2.22)

y su magnitud expresada en todas sus componentes da

1
k= E(u’2 +12 +w'?) (2.23)

Este término es uno de los mds importantes en el estudio de optimizacién en mez-
clas, ya que es una medida de la intensidad de la turbulencia. Este involucra el transpor-
te de momentum, energia a través de la capa limite. Por esta razén es de vital importan-
cia la comprension de la capa limite como se ha insistido en presentar en este estudio
desde el inicio. TKE se utiliza como un punto de partida para el andlisis de sistemas
turbulentos. En varias ramas de la ciencia es muy importante el andlisis de fluidos,
es asi que en los meteordlogos se deben de valer del conocimiento de la mecénica de
fluidos para poder establecer sus modelos predictivos sobre condiciones climaticas.

En fluidos turbulentos reales TKE es transferido desde escalas grandes de turbu-
lencia hacia escalas mds pequefias, y en esta escala mds pequefia se transforma en
energia interna. Este proceso se llama de disipacion y el proceso de transferencia de
energia entre estas escalas es conoce como el proceso de cascada. La escala de longi-
tud mds pequeiia de turbulencia es determinada por la viscosidad molecular y la tasa
de disipacién de TKE. (O.C. Zienkiewicz, CBE, FRS).
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Transform

Energy

Figura 18: Proceso de disipacion de energia

2.4.3. Variables de escalamiento interno

Un procedimiento de escalamiento de variables se realiza para poder trabajar con
los remolinos turbulentos; asi normalizarlos con la posicion, velocidad y temperatura

segun las ecuaciones 2.24, 2.25, 2.26 como sigue:

oY e [CF

— 2.24
Y Lchar v 2 ( )
e (2.25)

p
gt — LT (2.26)

PClloo \/C:f

[Pope, 2001] llama a velocidad de remolinos como friccién de velocidad y la lon-
gitud caracteristica como longitud de escala viscosa.

Esta normalizacién a subescala es indispensable en el anélisis de la subcapa vis-
cosa d,5, ya que en procedimientos industriales ya sea un reactor, horno, quemadores,
turbomagquinarias, etc; las dos zonas que se estudiaran seran: la que estd lejos de 8,5 y
la region dentro de .

Lcnar es la longitud a la cual los turbulent eddies aparecen, y es de mucha impor-
tancia conocer esta magnitud para disefiar turbo maquinarias.

De la ecuacién 2.14, se utiliza un reemplazo de gradientes de velocidad en la di-
reccion y positiva, para expresar la RANS de momentum con un pardmetro de mezcla

turbulenta &y, dejando el esfuerzo cortante aparente como sigue:

0
Tapp = (L +PSM)a—;t (2.27)
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donde ;,,» = P&y, que representa la viscosidad turbulenta. Estos términos se
vuelven importantes en el andlisis de las dos zonas que muestra la figura 19. El ter-

mino de la ecuacién 2.27 entre paréntesis es la viscosidad total.

Dominates turbulent transport of
momentum

Dominates molecular difussion at the viscous sublayer

Figura 19: Zonas de turbulencia en un recipiente de mezcla con una turbina tipo Rush-
ton
Fuente: Modificado de [Malik et al., 2016]

Donde también se muestra en la turbina la escala y™, que mdximo alcanza hasta
un limite de 6 como se verd mas adelante.

Prandtl en 1925 postulo que para altos numeros de Reynolds cerca de las paredes
de una superficie el perfil de velocidades se determina mediante escalas viscosas. Para
un perfil universal de velocidades en esta escala, Couette analiz6 las dos zonas anterio-
res transformando la ecuacién 2.27 a los valores escalables de y*, u™, para establecer
modelos de solucién para la zona interna y externa mostrada en la figura 19.

Como se ha mostrado anteriormente, se puede deducir que para valores altos de
y T, el efecto de la viscosidad tiene un efecto despreciable ya que se han alejado de los
trubulent eddies; se estd analizando fluido no viscoso asi que se debe tomar en cuenta
esto. Experimentalmente se ha demostrado que la subcapa viscosa ,; se extiende mas
alla de y© ~ 6.

Especialmente el modelo Prandtls mixing lenght model es satisfactorio para las
condiciones de flujo turbulento mas all4 de la capa subviscosa; con esto y con Laws of
the wall, [Pope, 2001] llega a

t=—.In(y")+B (2.28)

1
K



25

donde x es la constante de von Karman.
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Figura 20: Distribucion universal de velocidades
Fuente: [Gregory Nellis, 2009]

En la figura 20 se observa que para y© < 6 domina la capa sub viscosa, que es
la zona de interés justo para y© ~ 5 donde nacen los turbulent eddies y al hacerlos
colisionar contra una pared en esa formacion, se pueden lograr esfuerzos cortantes
muy altos para una mezcla eficiente.

En la tabla 21 , se muestran los limites de las regiones de turbulencia

Region Location Defining property

Inner layer y/6 <01 (U) determined by #; and y*, indepen-
dent of Uy and 6

Viscous wall region yt <50 The viscous contribution to the shear
stress 1s significant

Viscous sublayer yt <5 The Reynolds shear stress is negligible
compared with the viscous stress

Outer layer yt>50 Direct effects of viscosity on (U) are
negligible

Overlap region y© > 50, y/6 <01 Region of overlap between inner and

outer layers (atlarge Reynolds numbers)
Log-law region yt > 30 v/6 <03 The log-law holds

Buffer layer 5<yt <30 The region between the viscous sublayer
and the log-law region

Figura 21: Limites de las regiones de Turbulencia
Fuente: [Pope, 2001]

Las aproximaciones de Couette son vélidas hasta y* = 300, m4s all4 de la cual, se
ingresa a una zona conocida como “la region de estela”, que tiene un valor de 0,28;,,,5.
En esta zona lejana a la que estd cerca de la pared, se necesitan diferentes coordenadas

o variables que sustenten esta escala de una manera parecida a la ecuacion 2.24.
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Mediante cdlculos analiticos, simulaciéon numérica y experimentacion se llega a

los valores definitivos de las constantes de la ecuacion 2.28

k=041 (2.29)

B=55 (2.30)

estos valores utilizan los programas de simulacién de fluidos turbulentos, en el
presente estudio se utiliza ANSYS ACADEMIC CFX 16.2.

Es por esta razén que en la simulacion de modelos y prototipos, se utiliza el método
MRF (Multiple Frame Reference), en el cual las dos zonas antes mencionadas quedan

apartadas del mallado y sus dominios quedan completamente definidos.

2.4.4. Propiedades y caracterizacion de la turbulencia en tanques

y reactores

La caracterizacion de la turbulencia en un determinado modelo o prototipo que
permitird conocer la naturaleza del mismo, saber el comportamiento de este ante dife-
rentes tipos de turbinas que se utilizan segtin la viscosidad del fluido. Este estudio se
centra principalmente en la conocida turbina Rushton.

En todas las ramas de la industria quimica, de alimentos, de biotecnologia y de
medio ambiente, el estudio de la turbulencia en los reactores es de mucha importancia
en estos sectores. El dominio parcial que se tiene en las técnicas de simulacién como
es en CFD, volumenes finitos, diferencias finitas para resolver las ecuaciones de la
dindmica de fluidos ha conducido a una optimizacién en el disefio de varios equipos y
procesos industriales.

Los niveles de energia turbulenta y de disipacion son muy altos cerca de las tur-
binas y decrecen de manera rdpida mientras mds se aleja de las aspas de la turbina. El
comportamiento complejo del flujo dentro de reactores quimicos motivo varios estu-
dios acerca de las velocidades y caracteristicas de la turbulencia para mejorar procesos
de la industria; por tanto, el disefio de diferentes tipos de turbina se desarrollaron. La
mads comun y donde existe mucha informacién es sobre la turbina Rushton. Un anélisis

tedrico sobre la energia de disipacion y velocidades se puede ver en [Cutter, 1966] .

2.4.4.1. Instrumentacion especial para la experimentacion

Varia instrumentacion es usada en experimentos para la verificacion y validacion

de los resultados usados en simulacién, como es el LDV (Large doppler velocimeter)
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también conocido como LDA, que mide la velocidad del flujo mediante el recorrido
de un l4ser que se ve obstruido por un juego de lentes Opticos; estos poseen una fuente
de He-Ne. En 1964 fueron aplicados por primera vez en el Laboratorio de Radiacion
en la universidad de Columbia Asi de esta manera se puede medir también las tasas
de energia de disipacién que se hablaran mas adelante. El LDV ha mostrado mejo-
res resultados que otros instrumentos como lo es por ejemplo hot-wire anemometer.
Algunos investigadores también han intentado medir los esfuerzos cortantes, tasa de
disipacion de la energia y otros pardmetros importantes, pero es algo muy dificil tomar
mediciones directas de estos pardmetros ya que en si la estructura de la turbulencia esta
lejos de ser completa y la instrumentacion debe ingeniarse para de formas indirectas,
tal se puede decir con osciloscopios de medicién de frecuencia, obtener espectros del
comportamiento del fluido en una determinada region. En la figura 22 se puede visua-
lizar el procedimiento para la medicién con un LVD. La rama de la fisica dptica es
necesaria para entender el fendmeno que del que se sirve este instrumento para medir
la dispersion de los haces de luz, revisar el libro de [Albrecht et al., 2013] para mejor

entendimiento del funcionamiento fisico de este instrumento.

Transmitter
front lens

Beam splitter and
beam adjustment

Figura 22: Medicién de la velocidad del flujo mediante un LVD
Fuente: [Albrecht et al., 2013]

El 2D-LVD se utiliza para la toma de datos de la energia del flujo, ya que para
caracterizar flujos turbulentos es necesario primeramente un entendimiento de la hi-
drodindmica que se produce en los reactores. Es necesario un recipiente de PMMA
(Polymethyl methacrylate), que es acrilico, ya que los rayos de luz de los instrumentos
anteriormente mencionados deberdn atravesar esta superficie.

Una representacion de la medicion de velocidad del flujo en un reactor se pue-
de observar en la figura 23, donde se observa la difraccién de los haces de luz que
atraviesan al tanque de acrilico, y mediante lentes recogen estas sefiales y frecuencias.
Un inyector de flujo esta colocado en la parte inferior de este tanque como se puede

visualizar.
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Figura 23: Reactor de mezcla con la respectiva instrumentacion de medicion
Fuente: [Mahouast et al., 1989]

Es de esta manera que se puede validar varios tipos de simulaciones numéricas,
CFD; estas utilizan modelos matemaéticos de turbulencia que se han mencionado en va-
rias partes de este estudio. La comparacion de varios pardmetros se verd més adelante,
con una convergencia bastante aceptable al comportamiento real del flujo turbulento.
Esto es algo meritorio por parte de todos los investigadores que han colocado los pila-
res mas fundamentales de la dindmica de fluidos. Sin duda el avance tecnolégico en la

instrumentacién ha permitido la recoleccion de datos cada vez mds precisos.

2.4.4.2. Normalizacion de variables

Para permitir la comparacién de las mediciones en recipientes de diferentes dimen-
siones, se normaliza las velocidades, distancias, turbulence kinetic energy y otros. Lo
que se refiere a normalizar simplemente es el procedimiento de dividir para su variable
dimensional correspondiente. Asi como por ejemplo en la direccion axial queda z/T,
donde z es la altura axialmente deseada y T el didmetro del tanque. La velocidad radial
normalizada queda definida con U/ Viip, donde V,;, = TND /60 [m/s], donde D es el
didmetro del impeller siendo la expresion V;;,, la velocidad de la punta del impeller.

TKE (Turbulence kinetic energy) también queda normalizada con el cuadrado de
la velocidad, de la manera k/ Vt%p.
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Donde TKE es k, y estd definido por

1
k= E(u'2 +2 4w [m? /5] (2.31)

los términos u',v',w’ se refieren a la velocidad axial, radial y tangencial respecti-
vamente [Lee & Yianneskis, 1998].

2.4.5. Tipo de resultados
2.4.5.1. Vectores y perfiles de velocidad

En figura 24 en a) se puede observar los vectores de velocidad que se obtienen en
los reactores con turbina Rushton; en las cercanias de la turbina a diferentes planos
normalizados (z/T), y a diferentes dngulos de recorrido del impeller tomado cada 15
grados ya que al poseer 6 aspas estas se hallan distribuidas cada 45 grados; mientras
que en b) se observa de la investigacion de [Schifer et al., 1997] como la direccién de

los vectores de salida poseen una inclinacion respecto al plano medio del impeller.

Figura 24: Vectores de velocidad para ¢ = 0,15,30 y 45grados
Fuente: [Lee & Yianneskis, 1998, Schifer et al., 1997]

La modelacion de isotropia y anisotropia del flujo han dado mejores resultados con
el modelo de Reynolds - stress comparado con el modelo Kk — €. Los inconvenientes

que presenta el modelo K — € en flujo tridimensional es bien conocido, por eso la
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determinacion mas cercana al valor de € es muy importante e investigaciones se estan
realizado continuamente para predecir con la mayor exactitud este pardmetro.

También se puede apreciar para ¢ = 15 que existen vortices de salida cerca de las
aspas. En [Fentiman et al., 1999] se estudia exclusivamente los voértices de salida, en
inglés conocidos como trailing vortices. En la figura 25 observa més detalladamente los
vortices de salida para un impeller de tres aspas. En la zona de rojo la mayor presencia
de los vortices de salida se manifiestan como se observa, es asi que una velocidad
normalizada caracteriza a estos vortices que dejan a su paso cada uno de las aspas
del impeller. Es en estos vortices de salida y en donde su colapso se produce, genera
valores de TKE es de valores maximos como lo menciona [Schifer et al., 1997] y que
también confirma que se producen a la salida de las aspas del impeller.

En todos los dngulos ¢, para el plano indicado en la figura 24, la direccion de los
vectores del flujo descargado desde el impeller hacia los exteriores poseen aproxima-
damente 3 y 4 grados en las cercanias del impeller con respecto a la horizontal. Esto
esta afirmativamente de acuerdo segun las observaciones de los estudios reportados por
[Yianneskis & Whitelaw, 1993] en las que se indican los dngulos de salida del flujo;
esto es de vital importancia conocer ya que el disefio del propio impeller puede ser
optimizado. En el presente estudio se hace uso de esta informacién para el disefio de
un estator que estard a 1 mm de del impeller y con un disefio de aberturas que estdn
inclinadas tal que al salir el flujo a esta velocidad y con esa direccién impactara las pa-
redes del estator aumentando TKE a valores muy altos. Esto a su vez genera esfuerzos
cortantes altos y por tanto se obtiene una mezcla homogénea y con tamafio reducido

de particulas como se necesita para la correcta formacién de las MCNP’s.

2.4.5.2. Energia Cinética de Turbulencia TKE

Ahora TKE también se representa como indica la figura 26 para una turbina tipo
Rushton de seis aspas. Como se menciond anteriormente el significado de TKE, indica
la intensidad de la turbulencia. Es de esperarse que el resultado de valores altos de TKE
nos proporcionen una mezcla mas homogénea y los esfuerzos cortantes sean altos de

igual manera. Se aprecia de la figura que el valor més alto de TKE es k/ Vt%p =0,18.



Figura 25: Trailing vortices de un impeller de tres aspas

Fuente: [Fentiman et al., 1999]
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Figura 26: TKE para ¢ =0,15,30 y 45°

Fuente: [Lee & Yianneskis, 1998]
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Se forman vértices en los planos superior e inferior del impeller respecto al plano

medio de este. Estos vortices son absorbidos por la succion que se genera en las vecin-

dades del impeller en una direccién axial, para luego ser expulsados con una velocidad

radial hacia los exteriores de esta zona. El colapso de estos vortices, y su disipacién

cerca del mismo generan TKE de valores muy altos, estos estan presentes en las cerca-

nias del impeller tanto como en donde colapsan. [Schifer et al., 1997]. En la figura 27

se puede observar como los vortices son absorbidos desde el plano inferior para luego

ser lanzados radialmente.
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Figura 27: Disipacion y succién de los vortices
Fuente: [Schifer et al., 1997]

Es de mucha importancia localizar los remolinos turbulentos ya que estos son los
que disiparan su energia dentro del reactor y favorecerdn a la mezcla y disminucién del
tamano de las particulas. En este estudio como se ha mencionado en varias ocasiones,
es fundamental esta disminucién del tamafio de las particulas, asi que serd de mucho
interés encontrar estas regiones de alta energia mediante TKE y la disipacion de la

energia.

2.4.5.3. Isotropia y anisotropia del flujo

Se pueden asociar regiones con flujo isotrépico en donde las velocidades axiales,
radiales y tangenciales son muy parecidas; al contrario de lo que sucede con el flujo
anisotropico en el que por ejemplo cerca del impeller domina el flujo radial. También
se puede normalizar este comportamiento mediante el valor absoluto de la resta de los

vectores velocidad, asi que si tiende a cero la expresion 2.32 el flujo es isotrépico.

' —V| /Viip — 0 (2.32)

Por lo general cerca del impeller vamos a encontrar regiones anisotrdpicas ya que

la tendencia turbulenta del flujo no permite una uniformidad. La figura 28
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Figura 28: Contornos de |’ —V'| /V;i, en los planos ¢ = 0,15,30 y 45 grados
Fuente: [Lee & Yianneskis, 1998]

2.4.54. Tasa de disipacion de TKE

La tasa de disipacién de la energia cinética de turbulencia € es de gran inte-
rés para la caracterizacion de la turbulencia y para la identificacién de las regiones
en donde la energia es disipada en los recipientes sometidos a turbulencia. El mo-
delo k¥ — € es usado varias simulaciones CFD, y usan este pardimetro de disipacion.
[Wu & Patterson, 1989] propone la férmula para el cdlculo analitico de la disipacién

como sigue a continuacion:

0,85k%/2
£=—"—— 2.33
Ar (2.33)
Donde: As = (3A2)!/2 y A, =0,1D
Como las otras variables de velocidad y de TKE, la tasa de disipacion también es

normalizada quedando de la forma

D2 (2.34)
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Es asi que cerca del impeller se tiene el valor maximo de disipacién como lo mues-
tra la figura 29, que decrece desde 22 hasta 1.5 en el extremo mds lejano del reactor.
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Figura 29: Tasa de disipacién normalizada
Fuente: [Lee & Yianneskis, 1998]

La modelacién de isotropia y anisotropia del flujo han dado mejores resultados con
el modelo de Reynolds - stress comparado con el modelo Kk — €. Los inconvenientes
que presenta el modelo K — € en flujo tridimensional es bien conocido, por eso la
determinacion més cercana al valor de € es muy importante e investigaciones se estan
realizado continuamente para predecir con la mayor exactitud este pardmetro.

También se conoce que cerca del 80% de la energia que entrega un sistema de
mezcla dentro de un reactor, es disipada y genera los mayores esfuerzos cerca del
impeller, mientras que el otro 20 % se disipa en la masa restante de fluido del reactor
[Schifer et al., 1997].

2.5. Parametros de Diseiio del prototipo

Dependiendo del tipo del fluido, componentes aditivos, mezcla final deseada y
condiciones de flujo se disefian los sistemas mecédnicos para agitacién de tanques y

recipientes. Como ejemplo en las industrias tenemos:
= Mezcla homogénea de aceites lubricantes, gasolinas y otros quimicos

= Mezcla de sélidos suspendidos, reactores de polimerizacidn, extracciéon de sol-

ventes
» Mezcla de emulsiones

= Absorcion de gases dispersos
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Estos y mas sistemas como se mencionan anteriormente son alcanzados mediante la

correcta seleccion de impellers, geometria del reactor, potencia de entrada del motor,
velocidad del impeller y otros.

El sistema tipico para tanques verticales se muestra en la figura 30.

«—— Gearbox
Motor ‘/’7

//"J “ Lh“‘*-\
Shaft — | |
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Impeller (e — I
| I L
\¥/’/

Figura 30: Tanque de mezcla con entrada del eje por la parte superior
Fuente: [Paul et al., 2004]

También otros tipos de tanques con disposiciones diferentes de la entrada del im-
peller se muestran en la figura 31
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Figura 31: Configuraciones distintas de la disposicion del impeller segtin tipos de tan-
ques

Fuente:[Paul et al., 2004]
Sistemas de recirculacién pueden colocarse para que el flujo transite desde la parte

superior a la inferior constantemente como son los tubos de aspiracidn, y la seleccién

adecuada de la caja reductora también es un parametro importante a considerar.
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Algunos parametros de dimensionamiento se muestran en la figura, ya que es am-
plia la investigacion que se ha realizado en el campo de la mezcla de fluidos industrial-
mente y para experimentos, es de mucha utilidad el uso de estas recomendaciones que

han realizado los interesados en este campo.
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Figura 32: Variables de dimensionamiento geométrico en tanques turbulentos
Fuente: [Pyle et al., 2012]

En el capitulo de disefio mecdnico del presente estudio se han utilizado estas y

otras recomendaciones.

2.5.1. Impeller

Para los distintos tipos de aplicaciones existen disefios de impellers adecuados y

que estan caracterizadas por el patrén de flujo que describen tales como:
= Flujo axial
= Flujo radial
= De esfuerzos cortantes altos
= Hydrofoil

Algunos tipos de impellers que se utilizan comtinmente en la industria se muestran en

la figura 33.
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Rushton disc turbine Marine propeller Pitched-blade wirbine
L=D/4; W=D/5; Disc dia.=3D/4 Pitch ratio =1.5 W=D/5, angle=45°

Py J?#—,ﬂ'k

~_ 1!
Hydrafoil Anchor Daouble Ribbon
various blade angles wW=D/10 Di=Df3
and pitches h=H W=D/6

Figura 33: Geometria standar de impellers
Fuente:[Paul et al., 2004]

De la viscosidad del fluido depende la seleccion del impeller en gran considera-
cion. El nimero de aspas va de entre 2 a 12 normalmente segtin el tipo de impeller. Una
tabla de los valores de viscosidad promedio y el tipo adecuado de impeller se presentan
a continuacion

Tabla 3
Seleccion de impellers segun la viscosidad

Impeller Viscosidad dindmica
Propeller <2 kg/ms
Turbine <50 kg/ms
Paddle <1000 kg/ms
Anchor >1000 kg/ms
Helical ribbon >1000 kg/ms
Helical screw >1000 kg/ms

Fuente: [Nienow et al., 1997]

En el presente estudio se ha seleccionado la turbina ya que el fluido de trabajo
posee una viscosidad similar a la del agua en condiciones normales. También se escoge
este tipo de turbinas ya que generan un flujo radial (como lo indica la figura 34) y
comparado con los de flujo axial como son los propeller, comtinmente utilizados en
aplicaciones marinas, estos proveen de esfuerzos cortantes superiores y altos niveles
de turbulencia con bajos valores de potencia de entrada.

La ya mencionada turbina tipo Rushton entrega un flujo radial, y es necesaria este

tipo de turbina para el presente disefio ya que usard el sistema stator- rotor del que se
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habla mas adelante.
Esta turbina Rushton posee seis aspas, y ha sido ampliamente estudiada y utilizada

para la industria.

Open Flat Blade  Disk Style (Rushton)  Backswept open

Scaba SRGT Backswept with disk Spring Impeller
Chemineer CD6
{Smith)

Figura 34: Impellers de flujo radial
Fuente: [Paul et al., 2004 ]

2.5.2. Potencia de entrada

La potencia necesaria del motor deberd ser determinada correctamente para un
diseio adecuado, es por esto que existen varios pardmetros que estdn relacionados a la

potencia y son:

P=f(p,u,N,D,T,W,H) (2.35)

Donde N son las revoluciones por minuto, D el didmetro del impeller, T el dié-
metro del tanque, W el ancho de las aspas del impeller y H la altura del fluido en el
reactor. Existen otras variables mds que pueden incluirse en la ecuacién 2.35, tales
como anélisis térmico cuando las temperaturas son de consideracion. Es complicado
poder relacionar todas las variables y determinar una solucién analitica o numérica, asi
que lo mas recomendable es realizar un andlisis dimensional para establecer priorida-
des de las variables que mas afectan a la potencia del motor, asi que la ecuacion 2.35

se reduce a:

P pND*> N°D T W H
— = s ) (2.36)
pN-D u g D D D
El nimero de potencia Po o en inglés (Power Number), que en la ecuacién 2.36

e determinara la potencia necesaria, y como se indica en la ecuacién esta en

P
s PN3DS
funcidén del nimero de Reynolds, nimero de Froude (se lo utiliza cuando el numero de

Reynolds es menor a 300) [Nienow et al., 1997].
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Es interesante conocer que British Hydromechanics Research Group ha determi-
nado que una pequefia parte de la potencia de entrada es utilizada efectivamente en
la mezcla, asi que es indispensable una correcta seleccion del motor para optimizar el
rendimiento efectivo en el proceso de mezcla.

Existen curvas en funcién de Po y Re, que estdn ya construidas como lo indica la
figura 35; pero hay que tener en cuenta que el uso de estas curvas solo es vélido si la

geometria, caracteristicas del fluido son similares a la curva a utilizar.
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Figura 35: Numero de potencia para diferentes tipos de impellers
Fuente: [Pyle et al., 2012]

En la mezcla de fluidos en reactores se considera que se trabaja en la region laminar
para valores de Re < 10, y en la zona turbulenta para Re > 10*, y el flujo entre estos
valores es considerado como transitorio.

Para valores de Re > 10* Po es una constante y solo depende de la geometria del
impeller y del tanque.

Para la mezcla de liquidos de baja viscosidad, la potencia tipica de entrada del
motor es de 0,2 [kW / m3], y en general para otros fluidos llegan a 4 [kW / m3] , esto
segun los estudios de [Nienow et al., 1997].

2.5.3. Rotor - Estator

Este sistema estd compuesto de una parte estdtica (estator) y una movil (rotor), en

la cual el fluido es forzado a atravesar unas ventanas estrechas a gran velocidad, en don-
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de los esfuerzos cortantes se vuelven muy altos. La intensidad de la turbulencia y de la
disipacion de esta, aumenta considerablemente favoreciendo a una mezcla homogénea
y reduccidn de tamaiio de las particulas de fluido. Sistemas convencionales de turbinas
no pueden generar este tipo de condicién por si solas, es aproximadamente tres veces
mayor la energia de disipacion que se presenta con este sistema. [Paul et al., 2004]

Se usan principalmente en la industria quimica, bioquimica, cosmética y en pro-
cesamiento de alimentos. Se emplean en varias operaciones de procesamiento para

obtener:

Homegenizacion

Dispersion

Emulsificacion

= Reacciones quimicas

En la produccién de adhesivos, laxantes, productos de limpieza, de cuidado personal y
pesticidas agricolas se utiliza este sistema. Cuando la viscosidad del fluido de trabajo
son altas, por ejemplo mayores a 150 Pa.s, se utilizan extrusores. El uso de este sistema
puede ser invaluable en algunos procesos como es la disolucién de goma en solventes
utilizando el sistema Silverson BE2500. Existen muy pocas publicaciones acerca del
comportamiento y descripcion hydrodindmica del sistema rotor-estator. Mas es asi que
ensayos de prueba y error, y el criterio de ingenieria se utilizan para la implementacién
de este sistema. La seleccion del rotor-estator mas apropiado también es un inconve-
niente ya que se presentan en varias geometrias y disposiciones, y es indispensable
algo de experiencia. La caracterizacion de estos equipos también es algo complejo ya
que a pesar de que se han intentado hacerlo mediante ensayos y pruebas usando LDA
y LVD los resultados han sido escasos en entendimiento para plantear modelamiento
fisico. Un andlisis numérico y de simulacién permite recoger mas datos acerca de los
fendmenos que se desarrollan fuera y dentro del rotor-estétor.

Existen varios tipos de rotor - estdtor, en la figura 36 se muestra el tipo Colloid
Mills
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stator ‘

Figura 36: Colloid Mills
Fuente: [Paul et al., 2004]

También otro tipo de rotor - estator se presenta una configuraciéon un poco mas

compleja, y se muestra en la figura 37

stator &  rotor

= ﬁ@lulmw.nﬂ o
' LTI 17 g T

Figura 37: Rotor estator tipo II
Fuente:[Paul et al., 2004]

También existen varios tipos de rotor estator de flujo radial, en el que los esfuerzos

de corte son mds altos y se muestra en la figura 38

T

Figura 38: Rotor - estator tipo radial
Fuente: [Paul et al., 2004]

El comportamiento hidrodindmico se puede apreciar en la figura de un tipo de
rotor-estator. Como se menciond anteriormente, es demasiado complejo un estudio
analitico del flujo entre el impeller y el estator, pero las lineas de corriente se han
logrado identificar al menos en parte y también los esfuerzos de corte en donde se
presentan. También existen del tipo axial, en el que se hace pasar el fluido a través de

dos camaras de corte.
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Figura 39: Comportamiento aproximado del flujo dentro del rotor-estator
Fuente: [Paul et al., 2004]

Ahora se ha intentado caracterizar un tipo de rotor - stator como el que muestra la
figura, andlisis con CFD fueron realizados [Barailler et al., 2006], en donde muestran
las partes como sigue: 1) La camisa que sostiene al estator, 2) las aberturas practicadas
en la parte superior del estator, 3) las ranuras practicadas radialmente en el estator y 4)

la turbina.

Figura 40: Vista del rotor estator
Fuente: [Barailler et al., 2006]

La distribucién plana de esfuerzos cortantes se muestra en la figura 41, junto con el
campo de velocidades en 3D. El estudio mediante CFD es muy valioso ya que se puede
conocer el valor de los esfuerzos cortantes, la disipacion de la energia turbulenta TKE,
la intensidad de la turbulencia y otros pardmetros que, con la instrumentacion actual,
asi sea muy avanzada como son LDV que miden la velocidad del campo es insuficiente
para la medicion de los nombrados pardmetros, que solo pueden ser medidos de manera

indirecta.
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a)

Figura 41: a) Distribucién plana de esfuerzos cortantes a 200 RPM b) Campo de velo-
cidades en 3D
Fuente; [Barailler et al., 2006]

Los equipos de rotor- estator pueden ir dispuestos como lo indica la figura. Este
sistema necesitard de la seleccion de un sello mecédnico que aisle el ambiente del fluido
para una mejor operacion. El uso de una turbina que este adyacente a este sistema
permitird una mejor circulacion del fluido dentro del recipiente como lo muestra la
figura 42.

Figura 42: a) Unidad de rotor - estator montada en un bastidor soporte b) sistema
completo de rotor - estrato con impeller adyacente para mayor circulacién
Fuente:[Pope, 2001]

2.5.4. Tiempo de mezcla

El tiempo de mezcla es un pardmetro muy importante y para esto se usan trazadores
como el clorhidruro de sodio, que permiten observar el flujo del fluido y también las
concentraciones de estos para determinar el tiempo en que toda la masa del tanque
llega a tener la misma concentracion. Es importante por varios aspectos ya que los
requerimientos energéticos pueden ser optimizados si se halla el tiempo exacto al cual

la mezcla ha llegado a homogeneizarse.
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Figura 43: Tiempo de mezcla
Fuente:[Pyle et al., 2012]

La convergencia de la concentracion c¢* tiende a 1 después de algin tiempo que se
representa dimensionalizado como Nt, con tolerancias de £5 durante un tiempo.
Donde

Nty = f(Re) (2.37)

Mencionamos también que el liquido trazador deberd tener similares propieda-
des de viscosidad y densidad tal que sea completamente miscible. Experimentos para
medir el tiempo de mezcla también pueden ser alcanzados mediante técnicas como
[Nienow et al., 1997]:

m Acido/ base/ indicador de reacciones

Variacion en la conductividad eléctrica

Variacién de temperatura

Indices variacion de refractividad

Absorcion de luz

2.5.5. Patrones de flujo

El tipo de impeller, la configuracién del tanque; los principales patrones basicos

son de flujo radial y axial. Por ejemplo, el uso de propellers da como resultado un flujo
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axial como lo muestra la figura 44. Es necesario conocer la aplicacion y los requeri-
mientos que se desean para poder juzgar cual tipo de patrones convendrédn para el uso
deseado, tal es asi que si se deseara dispersar las burbujas de una mezcla multifasica
liquido-gas, el uso de impellers radiales como la turbina Rushton convendria mucho
mas que un propeller de flujo axial ya que el radial ofrece dos lazos de flujo en cada

lado del reactor como se puede apreciar en la figura 44 a).

(d) PBT Large D (e) PBT High p (f) Two PBT's

Figura 44: Patrones de flujo para diferentes tipos de impellers
Fuente: [Paul et al., 2004]

2.5.6. Disefio mecanico del reactor por presion externa

Se ha utilizado el c6digo ASME secciéon VIII divisiéon I [Boiler & Code, 2001]
para el disefio por presidon externa del reactor. De acuerdo a dos fuentes simples e
inesperados de vacio son: la descarga de un recipiente o un tanque que no se ventila
adecuadamente o a su vez de refrigeracion por un recipiente lleno de vapor que se

condensa a agua.

ATMOSPHERIC PRESSURE

—

VACUUM

Figura 45: Presion Externa generada por un vacio interno

Se puede entender que un recipiente bajo presion externa puede fallar por una
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perdida de su estabilidad, dentro de las variables que condicionan a su estabilidad se

tienen:

Diametro

Longitud

Espesor

Propiedades del material

Por estas razones y algunas mds que se mencionardn mds adelante es que se debe
tener en cuenta todos y cada uno de estos factores a la hora de disefiar recipientes bajo
presion externa, es asi que en el presente estudio se dard un énfasis importante cuando
se deban determinar los espesores de las laminas de acero desarrollado posteriormente
en el capitulo de diseno.

Una forma comun y apropiada para obtener los espesores para los recipientes bajo
presion externa es en primera instancia la determinacién del espesor para la condi-
cién de presion interna una vez determinados los espesores, se comprueba la médxima

presion admisible para presion externa, de esta manera se cubren ambas condiciones.
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Capitulo 3

Simulacion numérica del sistema de

mezcla del Modelo.

El capitulo se centra en la simulacion de la mezcla del modelo para de esta manera
validar el disefio del prototipo. En este capitulo se describen los modelos mateméticos
que rigen el comportamiento de la simulacion, de igual forma se presentan los resulta-

dos obtenidos en cada una de las variables importantes en procesos de mezclado.

3.1. Descripcion del modelo Estandar k — ¢

Uno de los modelos de turbulencia mds prominentes como ya se ha mencionado es
el modelo (k-epsilon), el mismo que se ha implementado en la mayoria de los software
CFD de proposito general y es considerado como el modelo estandar de la industria. Ha
demostrado ser estable y numéricamente robusto y tiene un régimen bien establecido
de capacidad de prediccion. Para las simulaciones de propdsito general, el modelo
ofrece un buen compromiso en términos de precision y robustez.

El modelo k — € es esencial para nimeros de Reynolds altos y asume la existencia
de turbulencia isotrépica [Joshi et al., 2011]. Para determinar la Viscosidad Turbulenta
denominada con el término L, en la ecuacion, se emplea la energia cinética (x) y el
flujo de disipacién de energia cinética turbulenta (€).

2
u =Cy p%

donde:

Cy: coeficiente aproximado de las ecuaciones de transporte turbulento.

p : densidad del fluido.

K: energia cinética.
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€: disipacion de energia.

El desarrollo de la ecuacién da como resultado cinco constantes de turbulencia
Cu,Ce1,Ce2, 01 y O los mismos que han sido estimados en estudios con fluidos sim-
ples [Launder & Spalding, 1974]. En la regién de la capa limite, de forma experimen-
tal, se ha encontrado que los términos de produccién turbulencia y la disipacion son
mucho mds grandes que los otros términos. La turbulencia en esta region se considera
que es en equilibrio local. Despreciando el transporte y la produccién en este flujo se
obtiene el valor de Cy; = 0,09. Para el valor de C¢;, los experimentos se realizan en
la zona de decadencia de la turbulencia. La turbulencia se genera cuando el flujo libre
pasa a través de una rejilla que genera gradientes de flujo promedio.

Suficientemente alejada corriente abajo, los gradientes de velocidad son cero y por
lo tanto los términos de disipacién y produccién son cero en contraste con la region en
la capa limite. El término de difusion turbulenta también es insignificante. El balance
de conveccién turbulencia y la disipacién da como resultado Cgr = 1,92.

La constante C,; es obtenida observando la ecuacion de velocidad de disipacion
en la region de la capa limite. La difusion turbulenta no es insignificante en este caso
a diferencia de k ecuacion. La simplificaciéon de la ecuacion € utilizando perfiles de
velocidad y la solucién numérica de estas ecuaciones dan como resultado los valores
de C¢1 = 1,44, o = 1 y 0 = 1,3 [Launder & Spalding, 1974]. Todas estas constantes
son propias del modelo de turbulencia.

El modelo k-€ estdndar se ha realizado de forma satisfactoria en muchos flujos, pe-
ro la aplicabilidad de este modelo es limitada debido a las incertidumbres involucrados
en el modelado de la produccion de turbulencia, transporte turbulento y los supuestos
en la disipacion de modelado ecuacién de velocidad. Ademds, el modelado de ecuacio-
nes de transporte para k y € plantean las dificultades para tener en cuenta la curvatura

aerodindmica, esfuerzos de rotacion, y los otros efectos.

3.2. Elmodelo x — € en ANSYS CFX

Dentro de ANSYS CFX, el modelo de turbulencia utiliza el enfoque de la funcion
de pared escalable para mejorar la robustez y precision cuando la malla préxima a
la pared es muy fina. Otros modelos como el Reynolds Stress model también entrega
buenos resultados, pero no presenta buenos resultados en las cercanias de la turbina, en
el caso de simulacién de mezclas como es el presente caso [Lee & Yianneskis, 1998].

Estos modelos mencionados no son adecuados para las siguientes aplicaciones:

= Los flujos con la separacién de la capa limite.
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= Los flujos con cambios repentinos en la velocidad de deformacién media.
= Los flujos en los fluidos de rotacion.

= Flujos sobre superficies curvas.

3.3. Modelo matematico k¥ — € en ANSYS CFX

K es la energia cinética turbulenta y es definida como la variacion de las fluctuacio-
nes en velocidad. En forma dimensional corresponde a (L?7T ~2). Por otro lado € es la
disipacion de los remolinos de turbulencia ( la rata en cada fluctuacién de velocidad di-
sipada), y sus dimensiones son las de k por unidad de tiempo (L>T—3) [Manual, 2000].

El modelo k-epsilon introduce dos nuevas variables en el sistema de ecuaciones.
La ecuacion de continuidad es asi:

dp d B
EJra—xj(PUj)—O G.1)

Y la ecuacién de momento llega a ser:

8pU,- d N 8p’ d aU; an
or o PUYI =50 oy e (5 o

Donde Sy es la suma de las fuerzas de cuerpo, U7y es la viscosidad efectiva re-

)} +Su (3.2

presentada por la turbulencia y p” es la presion modificada.
El modelo k-epsilon, al igual que la ecuacién del modelo cero, se basa en el con-

cepto viscosidad de remolino, de manera que:

Heff = 1+ M (3.3)

donde L; es la viscosidad turbulenta. El modelo k-epsilon asume que la viscosidad
turbulenta estd conectada con la energia cinética de turbulencia y la disipacion a través
de la relacion:
k2
donde Cyes una constante. El valor de k y € viene directamente de las ecuaciones
diferenciales de transporte de la energia cinética de turbulencia y la tasa de disipacién

de energia:

KR | 0 O [ i) K]
or +axj(pU]k)— x.{(/.L-FGk axj + P, —pe+ Py 3.5
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dpe)  d . 0 uw\ de] e
5 +a—xj(PUJ€)—a—ij#+;8 8_xj +%(C€1Pk_C82p£+C£1P£b (3.6)

donde C¢1, Ce2, Of, Y O¢ son constantes. P,y Pgp representa la influencia de las
fuerzas de flotamiento, que se describen a continuacion. P es la produccion de turbu-

lencia debido a fuerzas viscosas, que se modela usando:

(AU AU\ aU; 29U, [, U
Pk = H (3xj + 8x,~ ) 8xj B § 8xk <3ul(9_xk+pk> (37)

Para flujo incomprensible, (9Ui/dx;) es pequeno y el segundo término derecho de

la ecuacién 3.7 no contribuye significativamente a la produccion. Para flujos compre-
sibles, (9Uk/ax,) es solo grande en las regiones con alta divergencia de velocidad, tal
como en los choques.

El término 3, en la ecuacion 3.7 se basa en la suposicion “esfuerzos congelados™.
Esto evita que los valores de k y € se haga demasiado grande a través de los choques,
una situacién que se hace cada vez peor a medida que la malla se refina en choques
[Ansys, 2006].

3.4. Pasos para la simulacion en ANSYS CFX R17.2

ACADEMIC

3.4.1. Exportacion del archivo CAD a ANSYS

Previamente realizado el disefio del reactor en CAD como la muestra la figura 46.

Figura 46: CAD del modelo reactor
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En la figura 47 se muestra una vista en transparencia del reactor mostrando su
estructura interna. Es necesario indicar esta figura para identificar los elementos dise-
nados e implementados en este sistema de mezclado para mejorar la homogenizacién

en su interior.

Figura 47: Representacion del reactor mostrando elementos internos

Una vez finalizada la geometria del reactor, se guarda el archivo con el formato
“parasolid x_t” formato que permite que cada elemento de la geometria se vea como
un cuerpo soélido, lo que permite a su vez, seleccionar los diferentes cuerpos dibujados.
Posteriormente se abre el software ANSYS académico version 17.1 seleccionando asi

hacia la hoja de proyecto la herramienta CFX como se muestra en la figura 48.

Toolbox Project Schematic

| El Analysis Systems |:

a Design Assessment

ﬁ Eigenvalue Buckling w7

[&) Electric I8 °®  Fluid Flow (CFX)

i Beplicit Dynamics 2 @ Geometry 2,
=] Flufd Flowe (CFX) 3 @ Mesh 7,
@ Fluid Flow {Fluent) —
Harmonic Response 4 ﬁ Setup 7 4
ﬁ IC Engine 5 g solution T .
[6d] Magnetostatic G @ Results =
@ Madal Fluid Flow (CFX)

[y RandomVibration E

[l ResponseSpectrum

Figura 48: Herramienta Fluid Flow (CFX)

Una vez iniciada la herramienta de CFX se da inicio a las cinco subherramientas

que nos ofrece este ambiente CFX que son:



52

1. Geometria

2. Mallado

3. Configuracién
4. Compilacién

5. Resultados

3.4.2. Geometria

Se ha simplificado cabezas elipsoidales, instrumentacién interna, pernos, empa-
ques y otros elementos de sujecion para poder proceder a la simulacién, aproximando
también de esta manera los contornos a un cilindro. Luego de esto se exporta el archivo
realizado, lo que da origen a la visualizacién del conjunto ensamblado del reactor, la
interfaz del programa permite distinguir a cada uno de los elementos como se muestra

a continuacion.

Figura 49: Geometria en ANSYS

De esa manera se selecciona el cilindro externo como volumen de control en el

cual se establecerédn los pardmetros para la simulacion de la siguiente manera:
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Tree Outline
(=]~ /8] A: Steady State (Mixing Plane)
5 X¥Plane
oo ZXPlane
w3 YZPlane
[ Import1
/@ Enclosure2
4% Planed
B Extrudel
.8, EDeletel
-9 2 Parts, 2 Bodies
Sketching  Modeling
Details View
(-I| Details of Enclosure2
Enclosure
Shape User Defined
User Defined Body | Selected
Target Bodies All Bodies
ExportEnclosure | Yes

Figura 50: Enclosure en el cilindro externo

En la regién de estator se crea un plano, posteriormente se realiza un Sketch el
mismo que serd extraido para identificar a la zona como la regién en movimiento de la

manera en que se indica a continuacién en la figura 51

Tree Qutline ? Graphics
[ [ A: Steady State (Mixing Plane)
..... w7 XYPlane
o3 Z¥Plane
o3 ¥ZPlane
/B Import1
----- @ Enclosure2
s Planed
B Extrudet
oy B BDeletel
/@ 2 Parts, 2 Bodies

Sketching  Modeling

Details View
[l Details of Extrude1 -
Extrude Extrudel
Geometry Sketch1
Operation Slice Material
Direction Vector | None [Marmal}
Direction Normal
Extent Type Fixed
|| FD1, Depth (>0} | 75 mm

Figura 51: Identificacion de la zona en movimiento

Finalmente se obtiene una nueva regioén definida como la regién la rotacional, la
misma que por medio del modelo seleccionado facilita la obtencién de los pardmetros

para la comprobacién con los modelos conocidos, al igual que con el modelo real.

Tree Outline R Graphics
i b ZXPlane -
by o YZPlane
oo [ Import!

L, @ Enclosure2
¥ Planed
i [ Bxtrudel
L., BDeletel
%@ 2 Parts, 2 Bodies
i [0l CuBrpo extemo
L., 1 cuerpo externo v
Sketching  Modeling
Details View a
=/ Details of Body
Body cuerpo externo
Volume
Surface Area
Faces 107
Edges 29
Vertices 192
Fluid/solid solid

Figura 52: Region Rotacional en el modelo
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Con la finalidad de mejorar la visualizacién de los resultados se pueden agrupar los
elementos en subdominios facilitando de esta manera la manipulacién y seleccion de
los resultados en las diferentes regiones definidas como: (1) Static (Camisa del estator),
(2) Rotating (Eje e impellers) y (3) Wall (Paredes y Estator).

Figura 53: Subdominios creados en la geometria del s6lido a) static, b) rotating y c)
wall.

3.4.3. Mallado

Completado la geometria el siguiente paso es generar la malla en el reactor para lo
cual se toma lo sugerido por el mismo ANSYS cuando se refiere a figuras complejas,

efectuar un tamano de mallado fino con los siguientes parametros:

Detailz of "Mesh” 1
[=I| Defaults -
Physics Preference CFD
Solver Preference CFX
| Relevance 0 A
Shape Checking CFD T
Element Midside Modes | Dropped
[=l| sizing
Size Function Curvature
Relevance Center Fine
Initial Size Seed Active Assembly
Smaothing Medium
Transition Slow

Figura 54: Pardmetros del Mallado

Una vez ingresado los parametros, se obtiene como resultado una figura como se

muestra a continuacion:
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Figura 55: Mallado del reactor

Segtin [Ansys, 2006], si se realiza cualquier modificacién de malla (tales como
transformaciones, cambio de nombre, entre otras) dentro CFX-Pre en mallas propor-
cionados por el esquema del proyecto, se deben evitar mds cambios en el mallado o
en la geometria con el fin de evitar posibles errores en la compilacién. Durante una
actualizacion de los datos de malla, CFX-Pre, serd necesario que la misma serie de
modificaciones y transformaciones de malla en la nueva malla se vuelvan a aplicar con
éxito. Si cualquiera de estas transformaciones falla, posiblemente debido a los cambios
en las regiones, pre-CFX emitird un mensaje de error y volverd a los datos de malla
anteriores. ANSYS Workbench reportara el error como "Error de aplicaciéon" durante
la actualizacién de malla. Sin embargo, el proyecto indicard que la actualizacién se
realiz6 con éxito.

Para corregir este error de actualizacion de malla, los cambios en la geometria o
malla que provocé el error deben ser revertidos. Con esta consideracién se verifican
los detalles del mallado como se muestra en la figura 55 donde se pueden visualizar

algunos de los parametros establecidos por el mismo ANSYS.
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Mesh Morphing
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Triangle Surface Mesher
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Figura 56: Detalles del Mallado

Finalmente se recalca que para obtener una mejor pertinencia con los resultados se
realiza un mallado fino por lo cual el tamafio de nodos y elementos se incrementan de

un mallado medio o default generalmente establecido por el mismo software.

5 — L
Modes 53017
Elements 263397

Mesh Metric Mone

Figura 57: Estadistica del mallado

3.4.4. Configuracion

Inicialmente se establecen los parametros del tipo de anélisis en este caso se selec-
ciona el estado estacionario como la muestra la figura 58:

Outine | Analysis Type
Detais of Analysis Type in Flow Analysis 1

Basic Settings

ANSYS MultiField Coupling
Cptian

 [Gleaaa

Viewl v

O~

B

|None

Analysis Type
Option

| Steady State

Figura 58: Tipo de analisis en ANSYS

Posteriormente al establecimiento de los parametros del andlisis se marca el origen
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de coordenadas, el mismo que nos permitird tener control acerca de la direccién y
ubicacion de las fuerzas y posteriormente en la obtencidn de resultados.

Figura 59: Origen de Coordenadas

Una vez establecido el origen de coordenadas en el reactor es necesario definir dos
nuevos subdominios que en la geometria se habian predestinado como partes estdtica y
rotacional. En primera instancia con la parte estacionaria, los pasos previos efectuados
en la geometria facilitan la seleccién de las partes a elegirse como parte estacionaria.
A continuacioén se ingresan los datos correspondientes a esta regién como se muestran
en la siguiente figura:

| outine | Domain: Stationary oy [SeRa &

Details of Stationary in Flow Analysis 1

Basic Settings | Fluid Models | Initidization

Location and Type

Location |Ba6s

Domain Type |Fluid Damain

Coordinate Frame |Coord 0

Fiuid and Particle Definitions. .

Fluid 1

Fluid 1
Option | Material Ubrary -
Material | water ~ E‘

Marphology

opr

(] Minimum Volume Fraction

Domain Models
Pressure

Reference Pressure | 1 [atm]

Buoyancy Model

Option |Buoyant -]

) Automatic generation of default interfaces is not currently active. This feature can be activated via either the Edit
] > General"editor i the outine tree,

Gravity ¥ Dirn. [oms~2

Gravity ¥ Dirn. |88 msr2] 1 %

Figura 60: Parametros de simulacién para la region estacionaria

De los cuales se describen los més importantes en el tipo de dominio se establece
un dominio bajo un fluido que en este caso sera una sustancia similar al agua con un

valor de referencia de presion de 1 [arm]. Donde se establecen también condiciones de
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flotabilidad por lo que se considera en el eje “Y”” con su respectivo valor gravitacional.

Como también la temperatura del fluido que es considerada como ambiente y de la

misma manera el modelo es establecido como parte estacionaria.

Domain Models
Pressure

Reference Pressure

Buoyancy Model

Option

Gravity X Dirn.

Gravity Y Dirn.

Gravity Z Dirn.

Buoy. Ref. Temp.
Ref, Location
Option

Domain Motion

Option

Mesh Deformation

Option

=]
1 [atm]

=]
Buoyant -
0 [ms~-2]
9.8 [ms~-2]
0 [ms~-2]
20 [C]

=]
Automatic -

=]
Stationary -

=]
None A

Figura 61: Configuracion de la parte estacionaria del Reactor

El modelo matematico que regird la simulacién como se habia mencionado ante-

riormente es el k-epsilon, modelo que debe ser verificado en la selecciéon del modelo

puesto que ANSY'S lo mantiene como default ya que es generalmente el mds utilizado.

Outline

Domain: Stationary

8

Details of Stationary in Flow Analysis 1

Basic Settings

Fluid Models

Initialization

Heat Transfer =
Option Isothermal -
Fluid Temperature 25[C]
Turbulence =]
Option kEpsilon -
|NUr|E {Laminar)
wall Function FEnsion
Advanced Turbulence ¢ Shear Stress Transport
Buoyancy Turbulence |B5L Reynolds Stress =
556G Reynolds Stress
Option Gne ¥
Combustion =
Option MNone -
Thermal Radiation =]
Option Mone -
[] Electromagnetic Model

Figura 62: Seleccién del modelo para la region estacionaria

De la misma manera se realiza con la parte rotacional con la unica diferencia que

se afiadird la velocidad rotacional de 350 rpm generados por el motor conservando

los pardmetros de la simulacién como muestra la figura 63 conservando el modelo

matematico establecido, k-epsilon.
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Domain Models
Pressure B

Reference Pressure | 1 [atm] |

Buoyancy Model 8

Option |Buoyant =

Gravity X Dir, [oms~a

Gravity Z Dirn. [oms~g

|
|
Gravity Y Dirm. |28ms~2 |
|
|

Buoy.Ref Temp. |20
Ref. Location 2|
Option |nutomanc > ‘

Domain Motion =]

Gption |Rotating -

Angular Velocity 350 frev min~-1 ]

Alternate Rotation Model
Axis Definition a

Option |:mrdmte s - ‘

Rotation Axis |coord 1.3 - E

Figura 63: Parametros de simulacién para la region rotacional

Es importante considerar el origen de coordenadas que se habia realizado anterior-
mente como se observa en la figura cuando se establecen los pardmetros para la regién
movil, Razén por la cual se indica con respecto a que eje de coordenadas va a rotar, en
este caso es el eje Z.

Al igual que todo anélisis Termodindmico es necesario tomar en cuenta las condi-
ciones de borde, delimitar el volumen de control para lo cual en ANSYS se establecen
como Boundary o condiciones de frontera, es decir delimitar el volumen en la cual el
comportamiento del fluido se mantendra bajo un pardmetro. En este caso se delimita
la zona que estard bajo rotacion por lo que es necesario afiadir una condicién de bor-

de en nuestro dominio rotacional, denominado “Wall Stationary” como se muestra a

continuacion.
Outline Boundary: Stationary Wall | [ |
Details of Stationary Wallin rotating in Flow Analysis 1
Basic Settings | Boundary Details I Sources |
Boundary Type |Wall - |
Location | F2181.2196,F2401. 2196 v| E'
[] coordinate Frame

Frame Type |RD13ﬁ"EI T |

Figura 64: Boundary stationary wall

En la localizacién de la condicién de borde son seleccionadas cada una de las
caras de la region moévil de tal manera que se cubran con todas las caras superiores

como muestra la figura 65.
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ANSYS
R17.1

Academic

Figura 65: Seleccion de las condiciones de borde

3.4.5. Compilacion

En funcién de los pasos previos se procede a la compilacion de la simulacidn. Las

ecuaciones de momentum y conservacion de la masa se resuelven mediante ecuaciones

diferenciales parciales.

Momentum and Mass | Turbulence (KE) | (%]

1.0e+00 o

1.0e-01

1.0e-02 A
1.0e-03 o \
1.0e-04 -

1.0e-05

\ariable Malue

L.0e-06

s e e e e —T— — 7T —
a 50 100 150 200
Accumulated Time Step

| — RM5P-Mass —— RM3UMom —— RMSV-Mom -~ RMSW-Mom |

Figura 66: Compilacién de la resolucion de las ecuaciones de momentum y masa
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Momentum and Mass Turbulence (KE) 8

1.0e+00
BIE

1.0e-01 4

1.0e-02 4

‘ariable Walue

1.0e-03 |

1.0e-04 o

1.0e05

1.0e-06 —

— —— T — T T
0 50 100 150 200
Accumulated Time Step

‘ —— RM5EDiss.K RMS K-TUrbKE ‘

Figura 67: Compilacion de la resolucion mediante el modelo de turbulencia k — €

3.5. Resultados

Una vez finalizada la ejecucion del programa se da inicio a la obtencion de los

resultados para lo cual como variables se han considerado las siguientes:
= Velocidad
= Energia Cinética de Turbulencia
= Presion local

Dichas variables son fundamentales de acuerdo a las investigaciones realizadas con
respecto a recipientes mezcladores para su respectivo andlisis y convalidar con los
valores referentes de experimentaciones anteriores, como también en la convalidacion

fisica en la formacién de las nanoparticulas.

3.5.1. Velocidad

Mediante la herramienta de los resultados se puede escoger el tipo de variable que
se desea analizar, asi también el investigador puede seleccionar el lugar de andlisis de
dicha variable al crear planos o puntos especificos para realizar su estudio, en este
presente estudio se enfatiza al campo de velocidades generado como se muestra a

continuacion en la figura 68.
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Figura 68: Campo de velocidades dentro del reactor con trayectoria de las particulas

Se puede observar claramente la existencia de un flujo turbulento dentro del reac-
tor como se esperaba. Existen zonas de altos valores de esfuerzos de corte, presion y
velocidad como se indica a continuacion.

La velocidad total en un plano vertical se puede observar en la figura 69

ANSYS
R17.2

Academic

Figura 69: Velocidad en el plano vertical
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La velocidad maxima de 0,97 [%} en las cercanias del impeller es congruente con
otras investigaciones con la misma velocidad del rotor [Huang, 1998].
Asi mismo la velocidad total se puede apreciar en los diferentes planos del estator

y el impeller inferior como indican las figuras 70, 71, 72 y 73.

ANSYS

R17.2

Academic

Figura 70: Velocidad total en plano del estator

ANSYS
R17.2
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Figura 71: Velocidad total en plano normal al estator
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ANSYS
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Figura 72: Velocidad total en plano del impeller inferior

ANSYS
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Figura 73: Velocidad total en plano normal al impeller inferior

3.5.2. Energia Cinética de Turbulencia

Como se habia mencionado en el Capitulo 2 la energia cinética de turbulencia
TKE, indica el grado de turbulencia dentro de un campo de flujo. En las figuras 74, 75,

76 y 77 se muestran los resultados.
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Figura 74: TKE en el estator
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Figura 75: TKE en plano normal al estator
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Figura 76: TKE en plano del impeller inferior
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Figura 77: TKE en plano normal al impeller inferior

. 2
El valor maximo de 3,94 x 1073 [%}muestra ser alto en las zonas cercanas al
impeller y al estator. Con lo que se aseguran esfuerzos de corte altos, permitiendo de
esta manera una mayor homogenizacién del flujo y la disminucién en el tamafio final

de las nanoparticulas como se ha explicado en capitulos anteriores del presente estudio.
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3.5.3. Presion local

Se examina también la presion local que existe en los planos mds importantes que

son la seccion del estator y el impeller inferior como lo muestra las figuras 78 y 79.

ANSYS

R17.2
Academic

Figura 78: Presion local en plano del estator

ANSYS
R17.2
Academic

b

X\L'Z

Figura 79: Presion local en plano del impeller inferior

Los valores mas altos de la presion total se pueden observar, en las cercanias del
impeller y el estator. Un valor méximo de 213 [Pa] se desarroll6 en la zona del estator,
en donde solo existe un espaciamiento de 1,5 [mm] entre las aspas de la turbina y el

estator.
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Capitulo 4
Experimentacion Fisica

Este capitulo explica en detalle el procedimiento y las cantidades que se usaron
para cada compuesto quimico, hasta obtener las nanoparticulas en el laboratorio del
CENCINAT. Se sabe que la remediacion ambiental de suelos y relaves liquidos y s6-
lidos contaminados por la mineria ha sido muy efectiva.; removiendo hasta un 99 %
de metales pesados como el Pb, Ni, Cu, Ag y As en minas artificiales de acuerdo a
un estudio realizado por [Stael & Cumbal, 2016] y se ha optimizado las cantidades de
los reactantes para la formacion de las nanoparticulas. En este ultimo estudio se ha
reducido un 99.5 % la cantidad de FeCl3 y un 90% la cantidad de NaBHy, sin afec-
tar la eficiencia de remocion de los metales pesados. Las nanoparticulas muestran una

composicion final promedio del 90.57 % de Fe y el 1.81 % de S.

4.1. Reactor modelo

Se realizaron modificaciones al reactor construido por [Garcia Cafar et al., 2014]
para la fabricacion de nanoparticulas por ejemplo, el sistema de corte y la ubicacion
excéntrica de las turbinas respecto al centro del reactor, con el fin de optimizar el

proceso. En la figura 80 se muestra el disefio CAD del modelo de reactor.
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a)

Figura 80: a) CAD del modelo del reactor b) Seccién del modelo reactor

b)

Algunas partes del sistema de corte implementado se muestran en la figura 81.

xhﬂc}tor eléctrico

Acople de eje

Camisa del estator

Sello mecanico doble

Estator

Turbina Rushton

Turbina Rushton

Figura 81: Partes del modelo de reactor

Para el ensamblaje de todo el sistema de corte con la tapa del reactor modelo,
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fue necesario acudir a la tecnologia de impresién 3D para la fabricacién de algunos
componentes. En la figura 82, se muestran estos. El cuerpo y tapa del reactor modelo

son de Duralon.

Figura 82: Partes impresas con tecnologia 3D a) Camisa estator b) Estator y turbina

El ensamble del sistema de corte con la tapa del reactor modelo se muestran en la

figura 83.

Figura 83: Ensamble del sistema de corte con la tapa del reactor modelo
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4.2. Procedimiento de Obtencion de las Nanoparticulas

para el modelo

Los quimicos que se usaron para esta experimentacién han sido adquiridos por
el CENCINAT de Fisher Scientific. La formulacion base de la reaccion representa el
94.349% de la mezcla final. El otro 5.66 % de la solucién pertenece al NaBH,4. Aqui
la solucion total en el reactor es de 3[L], por lo que con los porcentajes menciona-
dos anteriormente se obtiene un volumen del69,8 [mL] de NaBH, y 2830 [mL] para
la formulacion base de FeClz y Na;SO4. Esta claro que el liquido solvente es agua
desmineralizada, y agua de lluvia filtrada.

El balance quimico de la ecuacién que corresponde a la reaccion que se produce

€s:

2Fe*™ +3BH, +S0O2™ 4+2H,0 — FeS + Fe’ +3BO; +4H™ +6H, (4.1)

Donde se identifica que las nanoparticulas corresponden a los dos primeros térmi-
nos del lado derecho de la ecuacién 4.1.
Se espera por lo tanto segun la ecuacion 4.1, se obtenga la relacion de porcentaje

en peso de nanoparticulas en la solucién total como sigue a continuacion:

PM, 143,75-£
n Y mol

Es asi que un 47,18 % en peso de la solucion total estard compuesta de nanoparti-
culas.
Las proporciones milimolares que estdn presentes en cada solucién vienen dadas

como lo muestra el cuadro 4.

Tabla 4
Cantidades molares de los reactantes

No. Reactante Proporcion molar

1 FeCl3 0.5mM
2 Na;S0O4 0.35mM
3 NaBH, 0.8mM

Asi se obtendran los pesos de cada compuesto de la solucién base como se observa
a continuacion
mmol 270,43mg

FeCly x ———= x 2,83L = 0,3825 [g| FeCl3
1mmol

0,5
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[ 142,04
mmo NaySOy4 x it il

0,35
’ L Ilmmo

x 2,83L = 0,14069 [g] Na2 SO,

La solucién de NaBH, que se vierte sobre la base se calcula segun la siguiente
relaciéon molar
mol 37,83¢g

——NaBH,
0.8 L NaBHy x 1mol

% 0,170L = 5,13 [g| NaBH

4.2.1. Experimentacion con Agua Desmineralizada

La disposicion del reactor, equipos e instrumentos utilizados para la preparacién

de nanoparticulas se muestra en la figura 84

Figura 84: Disposicion del reactor, equipos e instrumentos para la fabricacién de na-
noparticulas

4.2.1.1. Preparacion de la Solucién de Cloruro Férrico

Se pesan 0,382 [g] de Cloruro Férrico (FeCl3), el mismo que serd disuelto en
1415 [ml] de Agua desmineralizada. Es importante tener en cuenta las cantidades de

cada uno de los reactivos para la correcta formacion de las nanoparticulas.
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Figura 85: Cloruro Férrico FeCl3

Los 0.382 g de FeCls se afiaden en el reactor y se mezclan por 10 minutos. Este

tiempo fue obtenido después de varios ensayos.

Figura 86: Mezclado de la Solucion de FeCl3

4.2.1.2. Preparacion de la Soluciéon de Sulfato de Sodio

Una vez finalizada la mezcla se verifica que €ésta sea homogénea y que el FeCl3 se
haya disuelto en el agua desmineralizada y no existan grumos o pequefias particulas
solidas. Luego se pesa 0,14069(g] de Sulfato de Sodio (Na;SO4) para posteriormen-
te ser disueltos en 100[m!/] de agua desmineralizada. Se debe mezclar hasta disolver

completamente el Na;SO4 por aproximadamente un minuto.
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Figura 87: Solucién de Sulfato de Sodio

Se vierte los 100 [ml] de la solucién sobre el reactor y se afiaden 1315[ml| de
agua desmineralizada para asi completar su volumen de 1415 [ml]. A continuacién se
procede a empernar el reactor y mezclar el contenido por 5 minutos.

Posteriormente, se vierte la solucion de NaBH, en el reactor. Es preciso indicar
que el tanque donde se mezcla el agente reductor estard conectado al reactor mediante
una vélvula de aguja que controla la cantidad de solucién de NaBH,4 que se introdu-
ce al reactor. Por otro lado, una vez empernado el reactor se procede a nitrogenar a
1100 [psi]. De esta manera se elimina el Oxigeno disuelto que se encuentra en la solu-
cién base de FeCl3 y NaySO;.

Figura 88: Mezclado de las soluciones de Na;SO4 y FeCls
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4.2.2. Preparacion de la Solucion de Borohidruro de Sodio

De la misma manera se pesan 5,1388 [g| de Borohidruro de Sodio (NaBHy) para
ser disueltos en 169 [ml] de agua desmineralizada. Es importante indicar que cuando
se manejan estos quimicos es necesario utilizar los elementos de proteccion personal,
en este caso es indispensable utilizar mascarilla de proteccion para evitar la aspiracién
de los mismos que pueden resultar toxicos. Para realizar la mezcla del Borohidruro de

Sodio se utiliza un extractor de gases (sorbona), y se mezcla la solucién por 2 minutos.

Figura 89: Campana de extraccion de gases
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Figura 90: Nitrogenacion del Reactor

4.2.3. Nitrogenacion

El tiempo de nitrogenizacion es de aproximadamente 15 minutos mientras se mez-
clan las soluciones vertidas en el reactor. Finalmente se abre totalmente la valvula del
recipiente que contiene el NaBH, totalmente para que de esta manera el borohidruro
de sodio se disuelva con la solucién que se encuentra en el reactor. Se activa el sistema
de mezclado por 10 segundos y se procede a abrir la vdlvula de salida del producto,
obteniendose las nanoparticulas. Segtn [Stael & Cumbal, 2016] una manera de com-
probar la obtencion de las nanoparticulas es el cambio de color que toma la solucién

de amarillento a negruzco.
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Figura 91: Obtencion de las Nanoparticulas

4.2.4. Experimentacion con Agua Lluvia

Como en capitulos anteriores y dentro de los objetivos del presente estudio se ha
mencionado que la finalidad del proyecto es de la descontaminacién de los acuiferos
del Ecuador, especificamente en el Canton de Portovelo, lugar donde se planea llevar
a cabo la construccion del prototipo de campo por parte del INIGEMM. Es necesario
considerar la posibilidad de recolectar agua de lluvia para la formacién de las nanopar-
ticulas, por lo que también se realiza una experimentacion con agua de lluvia en lugar
del agua desmineralizada utilizada en el ensayo anterior.

Es indispensable que el agua que se tomard como muestra sea filtrada, para lo cual
se utiliza papel filtro como se observa en la figura 92. De la misma manera el agua no

debe poseer ningtin tipo de contaminante o residuo sélido.
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N 616 @ 125 mm
flE 21 012

Figura 92: Filtro de Papel

Una vez filtrada el agua como se muestra en la figura 93, se procede a preparar
las nanoparticulas multicomponente siguiendo el mismo procedimiento utilizado con
agua desemineralizada. Las cantidades de cada uno de los reactivos son exactamente
las mismas, como asi también la cantidad del solvente. Por lo tanto se repiten cada uno

de los items mencionados anteriormente.

Figura 93: Filtracion de Agua lluvia

Al ejecutar la experimentacion se obtienen las nanoparticulas como se puede veri-

ficar en la figura 94.
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Figura 94: Formacion de Nanoparticulas con agua lluvia

4.3. Analisis de Resultados de la Experimentacion

Como se observd en los diferentes experimentos de preparaciéon con agua des-
mineralizada y con agua de lluvia, los elementos formados son particulas en escala
nanométrica. Sin embargo para obtener los nanoelementos se tuvieron que variar los

tiempos de agitacion y las cantidades de los reactivos.

4.3.1. Resultados con Agua Desmineralizada

Una vez finalizada la experimentacion se procede a tomar una muestra como se
observa en la figura 95, la misma que serd analizada en los laboratorios con un micros-

copio electronico de transmision, para verificar el tamafio de las nanoparticulas.
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Figura 95: Muestra de Nanoparticulas con agua de lluvia

En la imagen del microscopio de transmision se verifica una estructura esférica de
las nanoparticulas por lo tanto se pueden determinar varios didmetros de las nanopar-

ticulas obtenidas, como se pueden verificar en la figura 96.

- F 3

SEM HV: 30.0 kV WD 5.85 mm MIRA] TESCAN
View field: 4,15 pm Det; TE-BF 1 pm
SEM MAG: 500 kx  Date(mddly): 10720016 CENCINAT

Figura 96: Resultados de la Experimentacion con agua desmineralizada

En el histograma de la figura 97 se observan los resultados obtenidos en la primera

muestra con el agua desmineralizada.
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Muestra No 1

Frecuencia

70 80
Diametro [nm]

Agua Destilada

Figura 97: Histograma de la primera muestra

No obstante, se realizan varios andlisis de la experimentacion con el agua des-
mineralizada, en la cual se verifican los diferentes didmetros obtenidos. Una segunda
muestra se presenta a continuacién en la que también se verifica el didmetro de las

nanoparticulas.

Figura 98: Didmetros de las Nanoparticulas en agua desmineralizada segunda muestra

Al igual que en la primera muestra se presenta un cuadro comparativo con los

diferentes didmetros de las nanoparticulas para asi apreciar de manera grafica los re-



sultados obtenidos.

Muestra No 2

Frecuencia

80 100
Diametro [nm]
Agua Destilada

Figura 99: Histograma de la segunda muestra
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En base a la obtencion de los diferentes didmetros de las nanoparticulas al utilizar

agua desmineralizada como solvente se presenta en la figura 100 un histograma con

el total de muestras obtenidas en el ensayo, donde se evidencia que el promedio con

respecto a su dimensién se encuentra alrededor de los 60[nm].

HISTOGRAMA NANOPARTICULAS

14

Frecuencia

60 80
Diametro [nm]

AGUA DESTILADA

Media

59,27

Desv.Est. 28,67

N

79

Figura 100: Histograma con todas las muestras obtenidas con agua desmineralizada
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4.3.2. Resultados con Agua Lluvia

De la misma manera se presenta a continuacion los resultados obtenidos al utilizar
agua de lluvia como solvente para las reacciones quimicas, en los mismos se pueden
observar didmetros que se encuentran en el rango de los nanémetros en la figura 101,

se ilustran las nanoparticulas obtenidas en la segunda experimentacion.

EEM Hi Wl 580 mim
Vierwr Tiald Owt: TE-@F
SEM MAD: i Dute{midty): 1020018 CERCIHAT

Figura 101: Didmetros de Nanoparticulas con agua lluvia en la primera muestra

Para tener un mejor criterio estadistico se recurre a un histograma de frecuencias

para asi visualizar los diferentes didmetros obtenidos.

Muestra No 1

Frecuencia

25 30 35
Diametro [nm]

Agua Lluvia

Figura 102: Histograma de la primera muestra con Agua lluvia
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A continuacién, se presenta una segunda muestra generada con el agua lluvia,

verificando asi una vez mads la formacion de las nanoparticulas con un nuevo solvente.

SEN HY.
e Tl 2
SEN MAG: 10 i f vk L r CENHCIRAT

Figura 103: Didmetros de con agua lluvia en la segunda muestra

De igual forma con los datos obtenidos en los diferentes didmetros se realiza un

histograma de frecuencias como se muestra en la figura 104 [Bringhurst, 2004].

Muestra No 2

Frecuencia

60 70
Diametro [nm]

Agua Lluvia

Figura 104: Histograma de la segunda muestra con Agua lluvia

De igual manera con todos los datos obtenidos al emplearse agua lluvia para las

obtencion de Nanoparticulas se hace uso de las herramientas estadisticas y se presenta
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un histograma de frecuencias en el cual se puede observar la media comprendida con

respecto a su didmetro.

HISTOGRAMA NANOPARTICULAS

14 Media 47,41
Desv.Est, 19,35
N 70

12

10

Frecuencia

45 60
Diametro [nm]

AGUA LLUVIA

Figura 105: Histograma con todas las muestras obtenidas con agua lluvia

4.4. Composiciones quimicas en el reactor prototipo

Después de haber obtenido las relaciones molares para el modelo de reactor, y
habiendo experimentado de manera exitosa en el mismo, se presenta a continuacién
el volumen de agua y las cantidades en masa de FeCl3, Na;SO4 y NaBH, que se
necesitardn para la fabricacién de nanoparticulas en el reactor prototipo industrial.

El volumen total de solucién del reactor es de 750 [L]. Por lo que con las relaciones
molares mostradas en el cuadro 4 se puede obtener la cantidad necesaria de compues-
tos en el reactor prototipo. El 5.66 % del volumen total corresponde a la solucion de
NaBHy, con un valor de 42,45 [L], mientras que el otro 94,34 % que corresponde a la
solucién base de FeCl3 y Na SOy, con un valor de 707,55 [L].

! 270,43
0,57 pecly x 278 907,551 = 95,67 [g] FeCly
1mmo
I 142,04
0,35 Nar S04 x ———"8 707,55L = 35,17 [g] NazSO4
L 1mmo

La solucién de NaBH4 que se vierte sobre la base se calcula segun la siguiente
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relacion molar:

0,87 NaBH, x 21838 45 451 = 128470 (g NaBH,
L 1mol
Estas cantidades seran utilizadas para la fabricacion de nanoparticulas con agua de
lluvia y agua desmineralizada. Se espera también que la distribucion del tamafo y el
porcentaje de las nanoparticulas presentes en la mezcla sean similares a las que han
obtenido en la presente experimentacion. No es conveniente que se formen filamentos
entre las nanoparticulas, ya que estas no permiten una captura de metales de los relaves
y desechos s6lidos de la mineria. Es asi que la variacion en la velocidad de las turbinas

puede mejorar este aspecto para evitar la formacion de los filamentos.
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Capitulo 5

Diseiio Mecanico del Prototipo

5.1. Diseno Mecanico del Reactor

Se hace referencia al cédigo ASME Seccién VIII div. I para las buenas practicas
de construccién de recipientes a presion [Boiler & Code, 2001]. Algunos componen-
tes y partes no necesitan ser disefiadas, pero si correctamente dimensionadas segun
recomendaciones de algunos escritos como se menciona mds adelante. Por ejemplo,
el sistema de corte posee varias secciones de tuberia en acero inoxidable que estdn
algunas soldadas y otras empernadas. Se ha puesto a prueba la seccién de tubo con
mayor exigencia y se la ha disefiado, de esta forma las otras secciones con menores

requerimientos ya quedan validadas para ser directamente implementadas.

5.1.1. Diseino del Cuerpo Cilindrico

Parametros de Disefio Se usan las férmulas para disefio de recipientes a presion
externa segin [Megyesy & Buthod, 2001], y se tiene:

Condicion de frio y nuevo F/N

Luego de haber iterado valores para ¢ se obtuvo

Hh = % [in]

La altura total de una cabeza eliptica 2:1 se calcula con

h=SF +IDD+1, (5.1)

Donde se ha tomado el valor de 2" para SF (Straight Flange) segin recomendacio-
nes de [Brownell & Young, 1959] y [Megyesy & Buthod, 2001]

D, —21
4

IDD =

(5.2)
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Tabla 5
Parametros de disefio
No. Parametro Valor
1 Didmetro externo (Do) 47.5 in
2 Altura cuerpo cilindrico (H) 35in
3 Presion externa de disefio (Pd) 15 psig
4 Presion atmosférica (Pa) 15 psi
5 Temperatura de disefio (Td) 25 °C
6 Material cabezas elipsoidales 2:1 SA-516 Gr 60
7 Material Cuerpo SA-516 Gr 60
8 Corrosioén admisible cuerpo (CA) 1/16 in
9 Corrosién admisible cabezas (CA) 1/16 in
10 Eficiencia de la junta de cabeza (E) 1.0
11 Eficiencia de la junta de cabeza (E)
12 Nivel liquido (NL) 75 %
13 Stress Value in tension (S) 17100 psi
h
hg1 = 3 (5.3)
L=H+2hy =44 4]in| 5.4
L
— =0,935 (5.5)
Do
D
t—o — 253,33 (5.6)
1
A =0,00035
B =5100
4B
Pac = —5-— = 26,84 psil (5.7)
3(770)

Como Pac > Pd se concluye que el espesor de 3/16” cumple con las especificacio-

nes de espesor para el cuerpo cilindrico.

5.1.2. Diseiio de la Cabeza elipsoidal 2:1

De la segunda iteracién con tc = - [in] se obtuvo
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R, =0,9D, (5.8)
ro =0,17D, (5.9)
Do _ 253,33 [in] (5.10)
fc
A= O’;_OZS =548x107* (5.11)

tc
De acuerdo a la Fig. CS-2 se toma el valor de B de acuerdo a los pardmetros

descritos anteriormente
B = 8000

B

Pa= 7> =35 [psi] (5.12)

tc
Como Pac > Pd se concluye que el espesor de t = 3/16” cumple con las especi-
ficaciones de espesor para la cabeza elipsoidal 2:1, no se escoge didmetro 7 = 1/8"ya
que no cumple para este valor.
Por lo tanto, Di = 47,12 [in], mientras que /DD = 11,78 [in].

Ahora las dimensiones de la cabeza elipsoidal 2:1 se resumen en la tabla 6

Tabla 6
Dimensiones de la cabeza elipsoidal 2:1
No Parametro Valor
1 Crown Radius Ro (in) 42.75
2 Internal Diameter (in) 47.12
2 Knuckle Radius ro (in) 8
3 Inside Depth of Dish IDD (in) 11.78
4 Straight Flange SF (in) 2
5 Height of head h (in) 13.97
6 Head thickness t (in) 3/16

Fuente: [Megyesy & Buthod, 2001]

La geometria y dimensiones también se muestran en la figura 106.
Segtin lo menciona el c6digo, se deberda comprobar el espesor de la cabeza elipsoi-

dal 2:1 con presidn interna como sigue:

Pdi=1.67Pd (5.13)
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Figura 106: Dimensiones de la cabeza elipsoidal 2:1

Pdi(Di+2CA)
= ( 2SE —0.2Pdi ) A (5.14)

resulta en el espesor comercial de

t=1/8"

Se comprueba que el espesor encontrado segun presion externa fue de t=3/16" y
cumple satisfactoriamente ya que por presion interna se obtuvo un valor inferior de
t=1/8 in”.

5.1.3. Prueba de presion hidrostatica estandar

Esta prueba se realiza después de que toda la fabricacion del recipiente a concluido,
también después de haber realizado todas las inspecciones necesarias en las juntas
empernadas y soldadas.

Recipientes de presion disefiados solamente para vacio o vacio parcial, deberan ser
sometidos a la prueba hidrostatica o cuando la prueba hidrostética no es aplicable, se
realizara una prueba neumatica Codigo UG-99 (f).

Las pruebas de presion deberdn realizarse a una presiéon no menor a 1,3 veces
que la diferencia entre la presion atmosférica normal y la minima presion de disefio
absoluta. Cédigo UG-99(f).

La presion de disefio hidrostética queda:

Stress value S a la temperatura de prueba St = 17100 [psi], mientras que Stress

value S a la temperatura de disefio Sd = 17100 [psi]

St
Pph = 1.3Pd— 5.15
p Sd (5.15)
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Pph = 19.5[psi]

Por lo tanto, se realizara la prueba de presion hidrostatica a 19.5 [psi].
Luego de la prueba hidrostatica se debera realizar una inspeccion visual para veri-

ficar fugas segin Code UG (g). Esta inspeccidn se realiza a una presién no menor a la
presion hidrostética dividida para 1.3.
Pphi = 15psi]

Se recomienda colocar una vélvula de alivio configurada a 1.3 veces la presion de

prueba hidrostatica, ya que puede llegar a aumentar la temperatura dentro del tanque
en el caso de que el personal de inspeccidn esté ausente.

5.1.4. Soporte del recipiente

Segiin el didmetro del recipiente que tenemos de 7' = 47.5[in|, y una altura total
de H = 64 [in| se muestra.

VESSEL VESSEL ANGLE I W
DIA HEIGHT MAX SIZE max
2-6"
30 80" 3" % 3" % 38" 4"
-
u‘ AP . " . " J‘ n 6"
g 10'-0 3.5"x3.5"%3/8
5'-0"
140" 4" % 4" % 112" 7
6
6,'0,, 16'-0" 5"x§"x 12" 10"
6 .gﬂ 710"
7'
0 6" X 6" x 58" -0
76" 18'-0 X

Figura 107: Medidas para dangulos estructurales como soportes del recipiente
Fuente: [Megyesy & Buthod, 2001]

De esta manera se selecciona un dangulo de seccion L 3.57x3.57x3/8”, con longitud
del angulo de 25”. La placa base a la que esta soldada este angulo segtin recomienda
[Megyesy & Buthod, 2001], es de 1/2  , que ira empernada a la estructura base con
pernos de ¢17.

La cabeza superior del recipiente esta empernada al cuerpo cilindrico por medio
de un anillo plano, cuyo procedimiento de construccion se lo puede realizar por partes
como lo indica la figura 109.

De esta manera el recipiente queda hasta ahora como se muestra la figura 110
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Figura 108: Angulo soporte con placa base soldada

Figura 109: Anillos planos construidos por secciones
[Megyesy & Buthod, 2001]

Figura 110: Representacion del recipiente a presion externa
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5.1.5. Recubrimiento

Debido a la exposicion directa del reactor con los quimicos involucrados en la ob-
tencion de las nanoparticulas, se necesita proteger las propiedades mecénicas del acero,
es decir, proteger de agentes oxidantes que pueden corroer al material. Para lo cual se
ha recurrido a la SSPC conocida como la Sociedad del Revestimiento Protectora la
misma que establece varios tipos de revestimientos para preservar aceros. De acuerdo
a [Jagtap et al., 2014] los revestimientos epoxi de alquitrdn ofrecen una resistencia alta

para agua salada y catddica.

Tabla 7
Recubrimiento SSPC Paint-14
Item Especificacion
Zona Ambiental 3A-3B
Aplicacion Pulverizador ~ SSPC-SP 6
Aplicacién Choro SSPC-SP 6

Por lo tanto, se selecciona una pintura de recubrimiento SSPC PAINT-14, en la
tabla 7 se muestran las especificaciones que proporciona el mismo y a su vez su res-
pectiva aplicacion donde 3A es la exposicion del acero a sustancias quimicas dcidas
y 3B a quimicos neutro. Proporciona ademds una muy buena adherencia con el acero

para su limpieza efectiva.

5.2. Diseno del sistema de corte

En el reactor se tiene un fluido de trabajo de baja densidad, casi similar al agua. Se
desea obtener nanoparticulas mediante una reaccién quimica y mediante la interven-
cién de un sistema mecénico de corte y mezcla.

En flujos con baja viscosidad que se encuentren en presencia de un campo irrota-
cional, los esfuerzos de corte no se desarrollan con facilidad entre sus capas de flujo,
por lo que no existirdn deformaciones ni rotaciones considerables de sus particulas
con estas condiciones. Al mencionar un flujo irrotacional, se refiere a uno en el que
solo actdan las fuerzas masicas y las fuerzas de superficie normales, accién del campo
gravitacional y presion correspondientemente.

Como se ha explicado en el capitulo 2, la disminucion del tamafio de las particulas
de la solucion y el aumento de la intensidad de la turbulencia durante la mezcla dentro
del reactor es de fundamental importancia para obtener una homogenizacién en toda
la masa del fluido y también para favorecer a la formacién de las nanoparticulas que se

necesita.
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Esfuerzos de corte altos se pueden obtener en algunas zonas mediante el sistema de
corte rotor- estator conforme al modelo que se ha construido y simulado numéricamen-
te. Como se pudo observar se obtuvo informacién del tamafio de las nanoparticulas de
esta simulacidn fisica y de la simulacién numérica mediante ANSYS 17.1 CFX ACA-
DEMIC , en esta ultima las zonas donde se esperaba aumentar los esfuerzos cortantes
fueron exitosas.

En el sistema de corte se disefiardn los siguientes componentes:

= Turbinas tipo Rushton

m Estator

5.2.1. Diseno de la turbina

Basado en el modelo experimental que se utilizd se ha disefiado la turbina del
tipo Rushton, la misma que genera un flujo radial que impulsa directamente el flui-
do hacia las paredes del estator para aumentar los esfuerzos cortantes. Relaciones
geométricas de dimensionamiento se muestran en la tabla 8, segun recomendacio-
nes de distintos autores que han experimentado en varios estudios [Malik et al., 2016]
[Lee & Yianneskis, 1998]. Medidas de Tm = 240 [mm] y T = 1200 [mm)| para el mo-

delo y prototipo respectivamente se utilizaron para este disefio.

Tabla 8
Relaciones geométricas para turbinas.

Relacion geométrica Relacion  Valor [mm]

C T 400
d T 300
th 0,017 12
hb =T 80
wb =T 100

En la figura 111 se puede apreciar las dimensiones de la turbina. En donde el valor
de C es el espacio entre la turbina y la parte inferior del recipiente como lo indica la
figura 112
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a) b)

Figura 111: Dimensiones de a) Turbina tipo Rushton y b) un aspa de la turbina

Figura 112: Distancia C y didmetro del tanque T

La tasa de descarga radial QO de la turbina es un pardmetro muy importante, ya

que es andlogo a la tasa de descarga de una bomba. Para un recipiente sometido a
mezcla, a una potencia dada del motor, la turbina crea un flujo que genera circulacion
dentro del mismo, y que puede ser medido con el pardmetro mencionado.

La correcta seleccion o disefio de la turbina asegurara que la potencia de entrada en
el agitador proveerd el balance adecuado para la circulacion del fluido. La capacidad

de “bombeo” de un impeller de disco viene dado por:

]% =0,75 (5.16)
Para 0,2 < D/T < 0,5
Asi que, para la turbina, sabiendo que la velocidad N = 5,833%, (en revoluciones
por segundo), resulta:

1 3 m3
0=0775-5,833 0410’ =0,302"-
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Lo que aseguraré alta circulacién dentro del recipiente.

5.2.2. Diseiio del cuerpo superior del sistema de corte

Para implementar el sistema de corte se ha realizado una abertura en la parte supe-
rior del recipiente exactamente a 1/3 del didmetro del recipiente ya que generara una
mayor turbulencia al estar situado excéntricamente, causando que un vortice descen-
trado se forme y los llamados turbulent eddies aumenten de grado [Pyle et al., 2012]
[Jakobsen, 2008]. Se disefia las dimensiones de este cuerpo bajo condiciones de pre-

sidn externa ya que serd el elemento interno al tanque bajo las condiciones mds severas.

Figura 113: Cuerpo del estator sometido a presion externa dentro del recipiente

Este cuerpo albergara al sello mecdnico, por esta razén se ha calculado el espe-
sor de la tuberia segtin las ecuaciones de presion externa para cuerpo cilindrico como
sigue:

Para una tuberia SNPS con ¢, = 5.563 [in],

Se asume un valor de tr = 3/16 [in|

Dor = et
Lr =4]in]
% =0.719
Dor =129.66

tr

A =0.008
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B =17500

Pac = = 786.44 [psi]

4B
D
3(%7)
Con espesor 3/16” se cumple satisfactoriamente una tuberia de 5 NPS , asi que no
existe problema en seleccionar una tuberia 5 NPS sch 80S con e = 0.375.

Para las bridas escogemos el material SA-181 que es para servicio general.

5.2.3. Diseno del estator

En el capitulo 2 se ha mencionado la teoria acerca del sistema de corte estator
- rotor. Varios tipos de configuraciones han sido probadas con diferentes resultados.
[Lee & Yianneskis, 1998] menciona en sus estudios de CFD que el flujo que descarga
una turbina radial del tipo Rushton, tiene una direccién de 3 a 4 grados de inclinacién
respecto a un plano horizontal paralelo a la base del recipiente. Estas observaciones
también son congruentes con los estudios de [Yianneskis & Whitelaw, 1993]. En la fi-
gura se puede apreciar que se ha escogido realizar ventanas diagonales a 45 grados
para que el fluido al salir descargado por la accion del impeller a los d&ngulos indicados
anteriormente, atraviesen esta seccion de obstaculos e impacten directamente las pare-
des de las ranuras del estator, existiendo un aumento en la intensidad de la turbulencia,
del TKE y los esfuerzos de corte. Los espaciamientos (gaps), cominmente recomen-
dados en diferentes estudios es de 1 a 2 mm entre el estator y las turbinas, asi que se

ha escogido una separacién para nuestro disefio de 1.5 mm.

a)

Figura 114: a) Estator disefiado con ranuras diagonales a 45° b) Espaciamiento de 1.5
mm entre el estator y la turbina

b)

Para una mayor circulacién del flujo dentro del recipiente, se ha implementado una
turbina adicional como se muestra en la figura 115. Con el fin de evitar la estanqueidad
del flujo en las partes inferiores del recipiente y de obtener una mezcla homogénea se
ha colocado una turbina Rushton adicional en la parte inferior del eje que es del mismo

tipo.
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Figura 115: Conjunto rotor-estator con turbina adicional en la parte inferior

En el eje se ha colocado un acoplamiento del tipo rigido DIN 116, para que sea el

conjunto desmontable.

5.2.4. Seleccion del motor

Potencia del motor

Se utilizan las curvas de numero de potencia como se explicé en el capitulo 2 del

presente estudio, se vuelve a indicar la figura a continuacion.
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Figura 116: Numero de potencia para diferentes tipos de impellers
Fuente: [Pyle et al., 2012]

La turbina tipo Rushton corresponde al tipo 1 que muestra la figura 116. Determi-
namos la potencia de entrada con la ecuacién adimensional 5.17 y también el numero

de Reynolds segun 5.18.

P

NPo = IW (5.17)
2
Re — pAZLD (5.18)

Los pardmetros se observan en la tabla 9. Es preciso decir que se ha tomado la
densidad del fluido asi como su viscosidad igual a la del agua en condiciones norma-
les; a pesar que el fluido resultante es una combinacién de Borohidruro de Sodio con
Cloruro Férrico y Sulfato de Sodio, es muy aproximado a los valores de densidad del

agua este compuesto.

Tabla 9
Pardmetros para la seleccién del motor
No Parametro Valor
1 Densidad p 1000 [kg]
2 Temperatura T 20 °C
3 Viscosidad dindmica u 0.001002 %
4 Revoluciones por segundo N 5.83 [1]
5 Didmetro impeller 0.410 [m]
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De la ecuacién 5.18 se obtiene

1000 | 45,83 [1] 0.410% [

Re = ke
0,001002 =

=978 x 10° (5.19)

De la figural16 se obtiene con el nimero de Reynolds, un valor de numero de
potencia de NPo = 5. Se considera también un factor de potencia de 0.8

Ahora de la ecuacién tenemos

k 1 |
Po=pN3D’-Npo = 1000 | -5 | 5,833 | — | 0,410° [mS]-5-—
m3 §3 0,8

Po = 14,37 [Kw]

Se necesita un motor eléctrico con una potencia de salida Po = 15[Kw] o a su vez
Po =20[Hp].

No existirdn variaciones en la carga del motor, ya que a pesar que el flujo en las
cercanias de la turbina puede presentar anisotropia, no representara un valor valor im-
portante en la variacién de la carga del motor. En el caso cuando existen variacio-
nes importantes en la carga de un motor se coloca un devanado de amortiguacion.
[Guru & Hiziroglu, 2001].

Un motor eléctrico de induccion trifdsico, conectado en delta es adecuado para
esta aplicacion.

La velocidad sincrénica de este motor sera:

1207
P

Donde la frecuencia del voltaje en el Ecuador es de f = 60 [Hz|, y escogemos un

Ns (5.20)

numero de polos del rotor P = 4.

120- 60 [H
s — 120601 g =]
4 min
Se admite un deslizamiento del 5 % (s=0.05), se sabe que el motor de induccién no
puede girar a la velocidad sincrénica, por lo que la velocidad de salida real del motor

sera:

Nm=(1—s5)-Ns (5.21)

Nm = (1—0,05)-1800 = 1710 [%]
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Para este tipo de aplicacién, en donde se requiere que el motor eléctrico sea casi
libre de mantenimiento, sin variaciones de carga se escoge un motor de induccién

trifasico con las siguientes caracteristicas.

Tabla 10
Parametros del motor eléctrico necesario
No. Pardmetro Tipo/Valor

1 Potencia de salida Po 15 [Kw]
2 Tipo Vertical
3 Rotor Jaula de ardilla
4 Numero de polos P 4
5 Frecuencia 60 [HZ]
6 Voltaje de linea 220/240[V]
7 Velocidad sincrénica 1800 [rpm|
8  Temperatura de operacion  —15 ~ 40°C
9 Conexioén Delta A

Por lo tanto, el motor eléctrico vertical, de la marca comercial SIEMENS con
numero de cédigo, A7B10000002397 cumple con estas especificaciones. para mayor

informacién. En la figura 117, se muestra una representacion del motor seleccionado.

Figura 117: Motor de induccion trifasico vertical 20 hp
Fuente: [Siemens, 2016]

5.2.5. Convertidor de frecuencia

Para la variacion de la velocidad se ha seleccionado un convertidor de frecuencia
CFW700 General Purpose Drive, de la marca WEG, una de las mejores en el mun-
do. Es importante poder variar la velocidad del motor ya que en ocasiones se pueden

formar filamentos y cadenas indeseables en las nanoparticulas, que son menos eficien-
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tes al momento de capturar los metales pesados. Con el aumento o disminucién de la
velocidad se logra mejorar los resultados.
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Figura 118: Convertidor de frecuencia CFW700 General Purpose Drive
Fuente: [Weg, 2016]

5.2.6. Seleccion del sello mecanico

Los parametros que se necesitan para seleccionar el sello mecanico se muestran en
el cuadro 11.

Tabla 11
Parametros para la seleccion del sello mecénico.

No. Parametro Valor
1 Didmetro interno 1 [in]
2 Presién externa 1 [atm]
3 Temperatura de operacion —20 a 60 °C
4 Velocidad 0,5[m/s]
5 Material del cuerpo Acero Inox.

Bajo estas condiciones se selecciona el sello doble 280M de la marca Chesterston,
que corresponde especificamente para aplicaciones de mezclado. Este sello posee los
ultimos adelantos de disefios tecnoldgicos en el sellado mecénico. Su disefio de sello
doble hace que se ideal para la estandarizacion de mezcladoras, y no ocasiona desgaste

en las camisas ni en el eje. En la figura 119 se muestra una representacion del sello
escogido.
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Figura 119: a) Sello mecédnico Chesterston 280M para mezcladoras b) representacion
en corte longitudinal del sello
Fuente: [Company, 2011]

La ubicacioén del sello mecanico dentro del sistema de corte se puede observar en

la figura 120, el cual es desmontable.

Figura 120: Ubicacion del sello mecanico en el sistema de corte

El material del sello es un acero inoxidable AISI 316. Para lubricacion y refrige-
racion del sello mecanico se pueden optar por los sistemas de control ambiental que

ofrece el propio fabricante.
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5.3. Aberturas

Se revisa el codigo UG-36 que expone los métodos y condiciones para aberturas
soldadas y roscadas. Para las aberturas que serdn necesarias para colocar la instrumen-
tacion y acceso de vdlvulas, en este caso serdn menores a 2 [in], por lo que no necesitan
de refuerzos UG-43 (f).

El espesor de las boquillas (Nozzle Neck), no deberd ser menor que el espesor
calculado para las cargas de presion aplicadas, considerando la corrosién admisible.
Por tanto, como se obtuvo anteriormente un espesor minimo de cuerpo y cabeza de
3/16]in], no debera ser menor a este valor.

Se utiliza la normativa ANSI B2.1, ANSI B1.2.1 para las medidas normalizadas
NPT.

A continuacién, se mencionan las aberturas que se realizaran en la cabeza y cuerpo

del recipiente con su respectiva funcién

Tabla 12
Aberturas en el recipiente
No. Denominacién NPT Diametro abertura Necesita refuerzo
FeCl3/ NaSOq 3 3,5[in] No
Agua 13 1,9 [in] No
N, 15 1,9 [in] No
NaBHy 15 1,9 [in] No
Para vaci6 15 1,9 in] No
Manémetro 1 1,3 [in] No
Medidor de Ph 1 1,3 [in] No
Medidor Oxigeno Disuelto  1/4 0,54 [in] No
Termémetro 1 1,3 [in] No
Sensor de nivel 1 1,3 [in] No
Salida de producto 13 1,9 [in] No

Se utilizard la misma abertura para el ingreso del producto solido de FeCly y
NaSOy.

5.3.1. Calculo de Areas de Refuerzo

Se realiza el cdlculo para determinar si la abertura de 3 NPT requiere o no refuerzo
en base al cédigo UG-43(f) que se menciond anteriormente. Se recalcula el espesor

para la tuberia sin considerar la Corrosion Admisible.

Pd.R

t =— =0,034| 5.22
recal SE —|—0,4Pd 5 [ll’l] ( )
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El didmetro de abertura del 3 NPT es de 3.5[in], se selecciona una tuberia con
cédula 40 de acuerdo al ANSI B36.19 corresponde a un espesor de pared de 0.216]in],

valor que es utilizado para calcular el didmetro de refuerzo asi:

D = (dapertura — 2esp) +2.CA = 3,193in] (5.23)

En base a las ecuaciones 5.22y 5.23 se calcula el drea de refuerzo como se muestra

a continuacion.

Ay = D.troeq = 0,11in] (5.24)

Posteriormente se calcula el Area Total en la cual interfieren 4 fuentes de refuerzo

que se mencionard en adelante.
1. Exceso de espesor en la pared del recipiente A; = O,289[in2]
2. Exceso de espesor en la proyeccién externa de la boca Ay = 0,039[in?]
3. Exceso de espesor en la proyeccién interna de la boca A3 = 0,118]in?]
4. Area disponible en las soldaduras A4 = 0,031[in?]

Los detalles para determinar las areas anteriores se pueden verificar en la memoria téc-
nica del presente proyecto. A continuacion, se determina el Area Total como muestra

la ecuacién5.25.

A; = Ay + Ay + Az + Ay = 0,477[in?] (5.25)

Por lo tanto, como el Area de Refuerzo es menor al Area Total, es decir A, < Ay,
no requiere refuerzo.

El c6digo UW-16 cubre el tipo de conexiones soldadas las que se utilizaran para la
union de tuberias, bridas, refuerzos y otras uniones. La figura 121 indica las diferentes
categorias de soldadura para diferentes posiciones en un recipiente a presion.

Se puede observar en la figura 121 que la categoria D corresponde a la unién
soldada para las aberturas. Se recomienda usar soldadura de arco o de gas UW-15.

En la mayoria de aberturas que serdn para instrumentacion y valvulas, el tipo de
entrada serd soldada con una unién roscada (Screwed Coupling) segtin el ANSI B2.1,
como lo indica la figura 122

La longitud desde el borde interno del recipiente hasta el extremo que sobresale
la unién segin [Megyesy & Buthod, 2001] es de 2.5t , en donde t es el espesor del
recipiente.

Aberturas con refuerzo
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Figure UW-3
ILlustration of Welded Joint Locations Typical of Categories A, B, C, and D

See UW-3(b)
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Figura 121: Ubicacion de uniones soldadas distribuidas por categorias
Fuente: [Boiler & Code, 2001]
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Figura 122: Tipo de unién soldada
Fuente: [Boiler & Code, 2001]

El material que se usard de refuerzo no deberd poseer una resistencia menor a la
de las paredes del recipiente UG-41.

Abertura para Inspeccion

A pesar que el codigo UG-46, establece que para recipientes con didmetro interno
mayor a 36 [in]se necesita de minimo una abertura para la inspeccién, en este caso se

considera innecesaria ya que la cabeza superior elipsoidal esta empernada al cuerpo
del recipiente.

5.4. Equipos e Instrumentacion

5.4.1. Bombas

Se necesitaran de dos bombas centrifugas para el transporte de:
= Solucién de NaBH4 hacia el recipiente sometido a presion externa

= Distribucion de las nanoparticulas hacia los acuiferos contaminados por la mi-
neria

Para que el recipiente de FeClzyNaSOj4, que posee un volumen de 0,75 [m3] , se llene
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en 10 minutos, serd necesario un caudal aproximado de 22 [gal /min], con una veloci-
dad de entrada de flujo al recipiente de 1 [m/s]por la abertura de 1% [in].
Se selecciona por lo tanto una bomba centrifuga de la marca TRUPER con deno-

minacién BOAC-1/2 que posee las siguientes caracteristicas

Tabla 13
Especificaciones de la bomba centrifuga TRUPER BOAC-1/2
No. Especificacion Valor
Flujo maximo 24 [gal /min]
Potencia 1/2[HP]
Tension/Frecuencia 120V /60Hz
Corriente 5[A]
Altura maxima 23 [m]
¢entrada 1 NPT

Tipo de alambre conductor 18 AWG

Esta bomba también es adecuada para la distribucion de las nanoparticulas.
Se muestra a continuacién una imagen de la bomba centrifuga TRUPER BOAC-
172

Figura 123: Ilustracion de la bomba centrifuga TRUPER BOAC-1/2
Fuente: [TRUPER, 2012]

Es importante recordar el cebado de la bomba antes de su uso.

5.4.2. Bomba de Vacio

Se puede instalar una bomba de vacio de 1/7[hp] para el reactor principal. Como
se explico en capitulos anteriores, el vacié nos permitird que se forme el Hierro cero

valente F e 0, de esta manera se generaran las nanoparticulas.
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Figura 124: Bomba de Vacio WELCH 2534
Fuente: [Welch, 2016]

Por lo tanto, se selecciona una bomba de piston WELCH la misma que puede
proporcionar hasta 26,2 [inHg] de vacio para aplicaciones industriales. En la tabla 14se

muestran los datos técnicos de la bomba en mencion.

Tabla 14
Especificaciones de la bomba WELCH
No Especificacion Valor
Capacidad 1,2[CFM|
Maixima Presién ~ 50[Pa]
Maiximo Vacio 26,2 [inHg]
Motor 1/7[hp]

5.4.3. Tanque de almacenamiento de agua

Para el almacenamiento del agua de 1lluvia, se ha seccionado el tanque cisterna de

la marca Plastigama, que posee una capacidad de 2000 [/¢] como lo muestra la figura
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Figura 125: Tanque cisterna de almacenamiento con capacidad de 2000 [/7]
Fuente: [Plastigama, ]

5.4.4. Manometro
Se necesitan dos mandémetros tipo Bourdon para:
= FEl reactor que contiene el FeClzy NaSOq4

= Recipiente de NaBH,

Por lo tanto, se deberan implementar dos manémetros con las siguientes caracteristi-

cas:
Tabla 15
Especificaciones del Manémetro Winters PPC
No Especificacion Valor
Carcasa 115 [mm]
Rango -30[mmHg] a 100]psi]
Resolucion 5 [psi]
Exactitud +5
Clase ANSI/ASME Grade 2A
Temperatura de Trabajo -40 a 120 [°C]

El manémetro en su interior posee glicerina lo que estabiliza la lectura en cuanto
a las vibraciones, como también protege en sus mecanismos internos de una posible
corrosion.

Se muestra a continuacidén la imagen del Manémetro Winters.
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Figura 126: Mandémetro Winters PPC5123
Fuente: [Winters, a]

5.4.5. Termometro

Se necesitan dos termémetros tipo Bi metalicos para:
= El reactor que contiene el FeClzy NaSO;,
= Recipiente de NaBH,

En la experimentacion es necesario tener en cuenta las temperaturas de trabajo para lo

cual se empleardn dos termdémetros Winters de las especificaciones que se muestran a

continuacion:
Tabla 16
Especificaciones del Termémetro Winters
No Especificacion Valor
Caritula 75 [mm]
Rango -10a 120 [°C]
Resolucién 2 [°C]
Exactitud +1[ %]

Material AISI 304 SS

De acuerdo a la figura 127, se muestra el tipo de Termémetro que se empleard para

las lecturas de los recipientes en el presente proyecto.
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Figura 127: Termémetro Winters TNR33090
Fuente: [Winters, b]

5.4.6. Medidor de pH

A su vez es importante tener control de la acidez de la solucion que se empleara
en el reactor que contiene FeClsy NaSOy, con la finalidad de mantener los niveles
adecuados de pH y de neutralizar en el caso de obtener soluciones 4cidas que pueden

perjudicar al material del recipiente.

Figura 128: Medidor de pH HANNA HI99141
Fuente: [INSTRUMENTS, 2016]
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Para lo cual se requiere un medidor de pH que mide la concentracién de iones
de hidrégeno (H+). Por lo tanto, se selecciona un medidor de pH marca HANNA

HI99141 con las especificaciones que se muestran a continuacion.

Tabla 17
Especificaciones del Medidor de pH HANNA
No Especificacién Valor
Rango (—2,00—16,00)pH
Resolucion 0,01pH
Precision +0,02pH
Peso 245g

5.4.7. Medidor de Oxigeno disuelto

Al igual que mantener los niveles adecuados de acidez, es indispensable conocer
la cantidad de oxigeno gaseoso Ozen la solucidén que se encuentra en el reactor, para
ello se requiere de un medidor de oxigeno disuelto como el que se muestra en la figura
129.

Figura 129: Medidor de Oxigeno Disuelto HANNA HI 98186
Fuente: [Instruments, ]

El instrumento posee compensacién automdtica de temperatura como también
compensacion de salinidad para poder determinar la cantidad de oxigeno de disuel-
to en aguas salinas. Las especificaciones del equipo seleccionado se presenta en la

siguiente tabla.
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Tabla 18
Especificaciones del Medidor de oxigeno disuelto
No Especificacion Valor
0a 50 [mg/l]
Rango 0 a 600[ %saturacion]
20a 120 [°C]
Resolucion 0,010[1111g/ d
Precisiéon @ 20 [°C] 1,5

5.5. Diseio de la estructura metalica soporte

Para soportar los reactores, equipos, tuberias y facilidades para el proceso quimico,
es conveniente montarlos sobre una estructura metdlica soporte para poder facilitar el
transporte y manejo de todo el conjunto. Se ha utilizado el cédigo AISC, el cédigo
NEC_SE_CG (cargas no sismicas) para la seleccion de los perfiles adecuados.

El momento maximo que se encontré fue de 7,16 [kip.ft] en el elemento que se
muestra a continuacién y que pertenece a los perfiles que se encuentran transversales

a la estructura en la figura 131

ol name: 120 1200 321250
Hudy name: simulscion e

Figura 130: Perfil estructural que soporta el mayor momento

La deformacién maxima en el elemento es de 1,27 [mm] con un factor de seguridad
de 1.45, lo cual es aceptable ya que también se ha asumido una carga de fabrica con un
enfoque conservador. Segun el capitulo F del AISC se analiza el pandeo lateral.

Se muestran en la figura 131 y el cuadro 19, los perfiles que se han seleccionado.
En los anexos de este estudio se puede encontrar una memoria més extensa de calculo

estructural.
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Figura 131: Perfiles estructurales para disefio de la estructura soporte

Tabla 19
Perfiles estructurales para disefio de la estructura soporte
Designacion Perfil Material
1 125x125x%3 A36
2 150x150x3 A36
3 3.57x3.57x3/8” A36

Para el montaje del motor, se ha colocado una estructura con la finalidad de que

las vibraciones del motor no se transmitan directamente al reactor. Ver figura 132.

a)

b)

Figura 132: a) Soporte total del motor eléctrico b) Estructura de alineacién del motor

Por la complejidad de la alineacién del reactor con el motor luego de haberlo em-
pernado a este ultimo, se ha provisto de una estructura que permitira la facil alineacion

del motor con respecto al centro del eje. En la figura 132 b) se muestra este soporte
para alineacion.
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A pesar que el objetivo del presente estudio es el disefio del reactor 1 mostrado en
la figura 133, se han incluido y seleccionado varias facilidades adicionales del proceso

industrial. El disefio del Recipiente de NaBH,4 queda fuera del alcance de este estudio.

Figura 133: Planta industrial para la fabricacion de nanoparticulas

La numeracion indicada en la figura 133 corresponde al cuadro

Tabla 20
Numeracién de los equipos mostrados en la figura 133

No. Facilidades de la planta quimica
1 Reactor de compuestos base FeCls y NaSOq4
2 Tanque cisterna de almacenamiento de agua 2000 [/¢]
3 Recipiente de NaBHy
4 Tanque de nitrégeno
5 Bomba de vacio
6  Bomba centrifuga (Transporte del agua hacia el reactor y el recipiente)
7 Sistema de corte
8 Motor vertical eléctrico 20 [hp]
9 Bomba centrifuga (Transporte de NaBH, hacia el reactor )

Quedando de esta manera establecidos todos los pardmetros de disefio.
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Capitulo 6

Conclusiones y Recomendaciones

6.1.

Conclusiones

En la experimentacién del modelo se observé que los tiempos de mezcla y de
nitrogenizacion influyeron en la fabricacion de las nanoparticulas, ya que fue-
ron necesarias seis ensayos, para obtener resultados satisfactorios. Asi mismo
mediante la simulacién numérica empleado ANSYS ACADEMICO R17.2, se
pudo observar que la energia cinética de turbulencia (TKE), el campo de veloci-

dades y presiones estan influenciados por la velocidad de las turbinas.

En base a la simulacién realizada utilizando el software de CFD se evidencian
resultados favorables con el sistema de mezcla implementado, donde se lograron
obtener valores altos de velocidad tales como 0,97 [%} , presion local de 213[Pd]
en las cercanias del impeller y el estator, como también en energia cinética de
turbulencia (TKE) 3,94x10*3[’%22] en zonas cercanas a las turbinas las mismas
que favorecieron a la homogenizacién de la mezcla teniendo como resultado la

formacion de nanoparticulas.

Se cre6 un modelo con capacidad de 4[L], el mismo que mediante simulacién
CFD muestra esfuerzos de corte altos en el fluido, asi como también zonas de
alta turbulencia permitiendo la formacion de las nanoparticulas, presentando asi
un didmetro medio de 59,27 [nm] con agua desmineralizada, y 47,41 [nm] con

agua de lluvia respectivamente.

Se concluye que la construccion del modelo previamente realizada la simulacion,
y los ensayos experimentales han generado pardmetros de diseiio que influyeron

en la fabricacién de nanoparticulas, justificando el disefio del Prototipo.

Evidenciando la formacién de las nanoparticulas en la modelacion, se realiza el
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disefio del Reactor prototipo con la capacidad de 1 [m?] presentando los planos
para la fabricacion a nivel industrial de las nanoparticulas y ademads una proyec-

cién de la planta industrial que se observa en la figura 133.

Si bien no se tomaron valores de velocidad del flujo turbulento dentro del reactor
modelo, se concluye indirectamente por el tamafo de las particulas obtenidas,
que las condiciones necesarias de turbulencia y velocidad fueron adecuadas para

la formacién de las nanoparticulas.

Recomendaciones

Realizar el estudio necesario en la seleccion correcta de los pardmetros que in-
tervienen en un sistema de mezcla tales como el tipo de motor, impeller y meca-

nismos de corte con la finalidad de minimizar los costos de operacion .

Investigar el comportamiento del fluido para diferentes geometrias del sistema
de mezcla tales como: inclinacién del impeller, espaciamiento entre el rotor &
estator, didmetro del eje, variacion del 4ngulo de las ventanas del estator. Los que
podrian dar mejoras en la fabricacion de las nanoparticulas, tal que aumenten la

intensidad de turbulencia.

Para la optimizacidon de mezcla en reactores quimicos es indispensable caracte-
rizar el flujo como se lo ha hecho en el presente estudio, ya que es la inica forma
de mejorar un proceso conociendo los pardmetros especificos que intervienen
en este. Es por esto que se recomienda aprovechar las herramientas de simula-
ciéon numérica las cuales facilitan el disefio y disminuyen tiempos y costos de

construccion en modelos fisicos.

Promover el uso de la simulacién CFD a los estudiantes de la carrera de Ingenie-
ria Mecédnica mediante cursos con fines profesionales y pricticos de la Ingenieria
que permitan crear criterios profesionales con respecto al manejo de la Mecénica
de los Fluidos.
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Apéndice A

Planos de construccion del Reactor

Prototipo de Nanoparticulas Metalicas

A.l.

A.2.

A.3.

AA4.

A.S.

A.6.

Plano isométrico

Plano general vista frontal
Plano general vista posterior
Sistema de corte

Impeller

Eje ensamble
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Material: Cantidad: 2

Proyectado: 02/11/16 Revelo Juan SA-240 Gr 304
Dibujado: 20/11/16 Revelo Juan Denominacion:

- . Escala: 1:10
Revisado: Ing. Naranjo Carlos . .

) Turbina fipo Rushton

A Aprobado: Ing. Naranjo Carlos A
UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS-ESPE Codigo:
Departamento de Ciencias de la Energia y Mecdinica RN-05
Carrera de Ingenieria Mecdnica i i i
Sustituye a: Sustituye a: N/A Hoja 5 de 6
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Notas:
- TODAS LAS DIMENSIONES ESTAN EN MILIETROS A MENOS QUE SE No | CANT. DESCRIPCION MATERIAL
INDIQUE LO CONTRARIO ] 7 VAR TURYE 304
2 2 Bar 1/4" @x1" 304
Fecha: Nombre: Firma: Material: AlSI 304 Cantidad: 1
Proyectado: 02/11/16 Revelo Juan
Dibujado: 20/11/16 Revelo Juan Denominacién: Escala: 1:10
Revisado: Ing. Naranjo Carlos Ensamble eje seaart:
A Aprobado: Ing. Naranjo Carlos
UNIVERSIDAD DE LAS FUERZAS ARMADAS-ESPE codieer RNLOG
Departamento de Ciencias de la Energia y Mecdinica
Carrera de Ingenieria Mecdnica i i i
Sustituye a: Sustituye a: N/A Hoja 6 de 6
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