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Resumen

En este trabajo se presenta la simulacion de la adsorcion de Cromo(VI) a partir de soluciones sintéticas,
mediante el uso del software comercial de dinamica de fluidos computacional (CFD) AnsysFluent®. Un reactor
de tanque agitado por lote fue tomado como caso de estudio. Dicho fue elaborado a partir de datos
experimentales de estudios previos, considerando un sistema adiabatico y transitorio con fluidos newtonianos.
Se empled el modelo k-¢ para la determinacion de la turbulencia dentro del reactor. Se presentan los
resultados en funcion de los perfiles de las lineas de corriente y contornos de fase en funcion del tiempo. Asi
como, el calculo para el numero de Reynolds y numero de Froude.
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Introduccion

Hoy en dia, diversos estudios han buscado alternativas econémicas para competir con el carbén activado
como agente adsorbente, especificamente buscando materiales accesibles y de facil preparacion. Una de las
alternativas ha sido el uso de subrproductos agroindustriales generados por la agroindustria.

La agroindustria es una actividad que integra la produccién primaria agricola, pecuaria y forestal, el proceso
de transformacion, asi como la comercializacion del producto. Es decir, una actividad econémica que combina
el proceso productivo con el industrial para generar alimentos o materias primas semi-elaboradas destinadas
al mercado.

La agroindustria genera residuos o subproductos de bajo costo y faciimente disponibles como el bagazo del
agave, la cascara de platano, la paja de cebada y las cascaras de: la mandarina, el mango, el meldn, la lima,
la toronja y el arroz; la paja de avena, las cascaras de coco, mazorca de maiz y el bagazo del azucar.

En México, los subproductos agroindustriales se obtienen de cultivos que incluyen maiz, trigo, sorgo, frijol,
arroz, soya, cafa, cebada y cacahuate, mientras que dentro de los subproductos secundarios (los bagazos,
tallos, semillas y paja) estan también el algodén, cartamo, agave, maguey y café (Sandoval)., et. al, 2023).

Estudios previos han mostrado que la biomasa de residuo de café (conocida como borra o cuncho de café)
remueve metales pesados como el cromo (V1) a pH &cido y a una concentracion inicial de 3 ppm en sistemas
por lote. Actualmente, el uso de tecnologias de la Informacion y Comunicacién (TIC’s) como medios
educativos es muy importante, ya que permiten analizar procesos reales. Estos procesos pueden ser
representados por modelos matematicos que al resolverse generan soluciones aproximadas, evitando el
desperdicio de materiales y generando un ahorro temporal de recursos econémicos. Uno de los software mas
completo y utilizado a nivel mundial es ANSYS Inc., el cual cuenta con una version estudiantil. En este sentido,
el propésito de este trabajo es simular el proceso de adsorcion de cromo hexavalente sobre biomasa de
residuos de café en sistemas por lote mediante el uso de la dindmica computacional de fluidos (CFD).
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Dinamica de fluidos (CFD)

En las dos ultimas décadas, se ha tenido un incremento en el en el uso de CDF para el disefio de multiples
productos y para realizar analisis en experimentos cientificos [Paul y col. (2004), Zadghffari y col. (2010)]. El
desarrollo de algunos paquetes computacionales educativos basados en CFD, como ANSYS, ha permitido a
los estudiantes de ingenieria el reforzar visualmente los conceptos de flujo de fluidos y transferencia de calor
y masa por medio de laboratorios virtuales. CFD es una herramienta que permite la encontrar solucién
numérica a las ecuaciones de transporte por via computacional. Mediante el uso de esta técnica se resuelven
las ecuaciones de transporte de cantidad de movimiento, masa y calor, en las que se encuentra presente la
turbulencia, reacciones quimicas, cambios de fase, etc. [Abdullah y Qasim (2021)]. Con CFD se puede
generarse una gran cantidad de informacion que en la practica no podria ser obtenida de forma experimental
[Sommer y col (2021)]. CFD ha demostrado ofrecer resultados confiables en muchos problemas de flujo de
fluidos. Los analisis de CFD aplicados a los reactores de tanques agitados son muy complejos, por lo que
para su analisis solo se utilizaban correlaciones empiricas. En este trabajo se utilizd ANSYS Fluent V2023,
el cual utiliza el método del volumen finito para la discretizacion del dominio fisico.

La solucion de las ecuaciones se realiza mediante técnicas de discretizacion (division del modelo en pates
pequefias) que permiten aproximar la solucion de las ecuaciones mediante el uso de equipos de cémputo.
En general, los pasos que se realizan resolver un modelo fisico mediante CFD son los siguientes:

1. Definicién de la geometria del problema.

2. Mallado de los modelos.

3. Determinacion de las condiciones de frontera y limite.

4. Solucion de las ecuaciones por métodos iterativos ya sea para estado estacionario o transitorio.

6. Analisis y visualizacion de las soluciones resultantes.

Ecuaciones de Navier-Stokes

La fase gaseosa y la fase liquida son tratadas como continuas y las ecuaciones de conservacion de masa y
momentum se resuelven para cada fase. Debido a que el volumen de una fase no puede ser ocupado por las
otras dos fases, se utiliza el concepto de fraccion de volumen, en el cual las funciones son continuas en el
espacio y tiempo. Las ecuaciones de conservacion para cada fase se derivan para obtener un sistema de
ecuaciones, que tienen estructura similar para todas las fases. El sistema se resuelve bajo el régimen del
modelo euleriano. Las ecuaciones son acopladas mediante el método phase Coupled SIMPLE. La ecuacion
de conservaciéon de masa para cada fase se muestra en la ec. 1.

%(piai)-FV(aipilZ) (ec. 1)

Donde «;, p, ¥ (71. representan la densidad, la fraccion de volumen y la velocidad de la fase i. Se asume

que las fases comparten el espacio en proporcién a su volumen, de manera que el total de las fracciones
suman un valor igual una unidad.

O{g+0£L=1 (ec. 2)

La ecuacién de momentum para la fase i se describe mediante la ec. 3.

%(piailji)+v-(aipﬁilji) =a,Vp+V-7, +R+FE+apg (ec. 3)
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P es la presion compartida por ambas fases, g es la gravedad y R; representa el intercambio de momentum
en la interface, F; representa las fuerzas de Coriolis y centrifuga z representa el tensor de esfuerzos de
Reynolds.

El modelo de turbulencia k-e estandar es utilizado para modelar el fendmeno de turbulencia, este se
representa por las ec. 4 y ec. 5.

0 _ _
= (pLaLUL ) +V- (aLpLULUL )

ot
Ve (ec. 4)
=V- [aL Lj +o,G, —ap6, +a,p 11,
ok
P _
a(pLaLkLgL ) +V- (aLIDLULgL )
i Ve (ec. 5)
1, &
=V (aL #j ta _L(ClaGk,L - C2gpLgL ) + aLpLHa,L
o€ k,

En estas ecuaciones, Gy, representa la generacion de energia cinética turbulenta k; de la fase liquida debido
a los gradientes de la velocidad media, ¢, es la disipacién de la energia cinética turbulenta. TTx ; y TT
representan la influencia de la fase dispersa en la fase continua. y; ; es la viscosidad turbulenta, Los valores
de las constantes son: Ci¢: 1,44, Co: 1,92, Cy: 0,09, ok: 1,00 y o¢: 1,30. ok y O, representan el nimero de
Prandtl turbulento para ky €, respectivamente.

Adsorcién

La adsorcién es un proceso fisico que se produce por interacciones débiles (fuerzas de van der Waals), lo
que permite que particulas, moléculas o iones queden retenidos sobre la superficie del material. La sustancia
que se adsorbe recibe el nombre de adsorbato y el material que se emplea para la adsorcion es el adsorbente.
La adsorcion quimica o quimisorcién se produce por la formacién de enlaces (idnico o covalente), por lo que
durante la quimisorcién la superficie del adsorbente se modifica, dando lugar a un nuevo adsorbente.

Materiales y métodos

Determinacion de la porosidad del café

Densidad real del café

Se tomd una muestra de residuo de café, previamente lavado y clasificado utilizando cribas de diferentes
aberturas, el cual fue recolectado de una casa habitacion de la ciudad de Guanajuato. Se dej6 secar en un
horno a 60°C durante 24 h. Para determinar la porosidad del material se utilizé un picnémetro, se lavd y seco
(P1) (Figura 1). En seguida se aforé con agua destilada y se registro la temperatura del agua en °C. Una vez
que esta aforado y limpio se registré el peso (P2). Posteriormente, se vacid el picndmetro y se dejé secar. Se
colocaron 2 g de muestra dentro del picnémetro y se pesé (Ps3). Se lleva hasta la mitad del volumen con agua
destilada y se dejo reposar durante 20 horas a temperatura ambiente. Después de este tiempo se calent6 a
bafio maria durante 1 hora a ebulliciéon y se deja enfriar. Se saca del bafio maria, se limpia cuidadosamente
y se pesa (P4).
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Figura 1. Equipo utilizado para la determinacion de la porosidad del residuo de café.

Se emplearon las siguientes ecuaciones:

V=(P1_P2)_(P4_P3) (1)

_ P3-P;
v

D 2

donde D es la densidad real del residuo de café en g/mL y V el volumen del polvo en mL.

Densidad aparente del café

Para la determinacién de la densidad aparente del residuo de café, se colocé una probeta de 50 mL
previamente lavada y secada, se llevo a una balanza analitica y se registré su peso (Ps). Después se rellen6
con residuo de café, dando golpes para lograr su maxima compactacion y se pesoé (Ps). Se realizo el calculo
para determinar la densidad de acuerdo con la ecuacion:

P —Ps

D* =
V*

Donde D* es la densidad aparente del polvo y V* el volumen ocupado por el residuo de café.

Dimensiones del modelo

Para la simulacion del modelo, se tomaron como base los datos experimentales de estudios previos (Rubio-
Campos, 2022) en sistemas por lote, en el que se pusieron en contacto 0.25 g de residuo de café con 50 mL
de solucién de Cr(VI) 3ppm. El sistema se mantuvo en agitacion a 380 rpm durante 60 minutos a temperatura
ambiente. (Figura 1).

Sistema con agitacion

Residuo de café

Agua contaminada (biomasa)
S
N v
M ——J Residuo de café
. 0: °
o ° o

Agua descontaminada

Figura 2. Representacion esquemdtica de un sistema por lote.
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Se consideraron las dimensiones del vaso de precipitados, la altura que ocupa la solucién a tratar, tamafio
de la particula (residuo de café), densidad del café y porosidad, estos datos se presentan en la Tabla 1.

Tabla 1. Datos experimentales para la simulacion de la adsorcion de cromo hexavalente sobre biomasa
de residuo de café en sistemas por lote.

Altura (h) 2.6 cm
Diametro interno del vaso (d) 5cm
Tamafo de la particula (residuo de café) 0.25 mm
Densidad del café 0.1764 g/mL
Porosidad del residuo de café 0.783
Volumen de solucién a tratar (V) 50 mL

Concentracion inicial de la solucién a tratar

Velocidad de agitacién

Modelo de Langmuir

3 ppm (mg/L) Cr(VI)
380 rpm

0.2569C,

9= 15 02743c,

V=50 mL

> >

CFD para el tanque agitado

El modelo de vaso de precipitado a estudiar es de forma cilindrica y tiene en la parte central inferior un agitador
magnético. La parte superior esta abierta a la atmosfera. La Figura 3 muestra una imagen del modelo del
tanque disefiado en CAD (Disefio Asistido por Computadora). El dominio computacional de este modelo esta
basado en el modelo fisico original, tiene una altura de 0.05 m, un diametro de 0.05 m, la velocidad de
agitacion es de 320 rev/min y es llenado hasta 0.026 m de altura, con lo que se tiene un volumen de solucién
de 50 mL (Figura 4), estos datos juntos con las propiedades fisicas del café el fueron calculadas mediante

experimentos fisicos, los cuales se usaron para realizar las simulaciones y determinar el mezclado.

Figura 4. Modelo con 50 mL solucién Cr(VI).

Figura 3. Modelo en CAD del tanque agitado.

Figura 5. Modelo mallado.

Se utiliz6 el software ANSYS Fluent 2023 version estudiantil para realizar generar la geometria y el mallado
del reactor. La malla generada es del tipo tetraédrica hibrida constituida por 11256 nodos y 56280 volumenes
de control, esto se puede apreciar en la Figura 5, donde se aprecia la parte interna del mallado ya que se

presenta el modelo con un corte longitudinal.
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Los fluidos involucrados en el sistema se consideraron newtonianos, el sistema se considera adiabatico y las
fases generadas se modelaron con el modelo euleriano. El modelo k-¢ fue utilizado para simular la turbulencia
generada dentro del reactor. Las ecuaciones gobernantes se acoplaron mediante un esquema phase Coupled
SIMPLE. Las ecuaciones fueron resueltas en estado transitorio

Resultados

Hidrodinamica del tanque agitado

Los tanques agitados promueven la homogeneizacion de fases y mejoran el contacto entre los reactivos,
ayudando al proceso de adsorcién a que se realice de forma eficiente. Estos tanques han sido disefiados de
manera empirica, tomando en cuenta factores como la potencia requerida, esfuerzo, tiempo de mezclado y
los patrones de flujo. Estos procesos ocurren de forma rapida, lo que dificulta la visualizaciéon del grado de
homogeneizacion y la determinacion del tiempo de mezclado. Mediante técnicas de CFD se puede analizar
el mezclado en el interior del tanque agitado, determinando el espacio temporal deseado.

Las lineas de corriente muestran las trayectorias que siguen las particulas dentro de un fluido en movimiento,
esto se puede apreciar en la Figura 6. El movimiento recirculartorio de la fase acusa provoca que la interfase
liquido-gas sea perturbada, provocado que la fase gas se mueva. Por esa razén, en la parte superior del
reactor se parecian las lineas de corriente pertenecientes al aire. En la parte inferior se muestran las lineas
de corriente de la mezcla (solucién de Cr (VI)-café), las cuales presentan un movimiento browniano, esto es
por que se graficaron cuando aun no se estabilizaba la agitacion.

La Figura 7 muestra los contornos de fases del café, en ella se puede observar que se ha mezclado
parcialmente la fase sdlida con la fase acuosa. EI movimiento rotacional del agitador provoca que las
particulas solidas se dispersen y tengan un movimiento recirculatorio. Las particulas de café chocan contra
la pared del reactor debido a la fuerza centrifuga, lo que provoca que se concentren en la parte superior de
la solucion acuosa.

25
Q = 0.325N 3
2 Rz=1 .
E 1.5 i
E .
o
51 -
w = Q
0.5
0
0 2 4 6 8
RPM
Figura 7. Contorno de fase. Figura 8. Grdfico velocidad vs flujo.

(café).

Numero de Flujo

El nimero de flujo relaciona la potencia que consume el agitador con las fuerzas de inercia que se le induce
al fluido. La Figura 8 muestra el grafico de velocidad de agitacion contra el flujo, observando que son
directamente proporcionales, es decir, entre mas se incremente la velocidad, mas se incrementa el flujo, esto
produce una buena recirculacion interna del fluido, lo que finalmente se traduce en una buena distribucion de
las particulas de café en la solucion de Cr(VI). Esta buena distribucién garantizara que se tenga mayor
contacto de los solidos con el liquido y se incremente la adsorcion.

Se disefiaron ocho casos de estudio para analizar el comportamiento de la mezcla dentro de vaso de
precipitado. Para este analisis solo se tuvo como variable la velocidad de giro, ya que las concentraciones de
la mezcla y el tamafio de las particulas sélidas se mantuvo constante. Las velocidades analizadas fueron de
1,2,3,4,5,6,6.3y7revl/s. lavelocidad propuesta para trabajar el tanque es de 6.3 rev/s. Con esta velocidad
se tiene un buen mezclado y se generan las condiciones ideales para que se realice adecuadamente el

pag 6



. VOLUMEN 16
N

A XXVII Verano De la Ciencia
% ISSN 2395-9797
SN www. jovenesenlaciencia.ugto.mx

contacto entre la fase liquida y la sélida. La Figura 9a muestra una imagen de vaso de precipitado antes de
iniciar la simulacion, en ella se pueden apreciar las fases involucradas. Al iniciar el giro del agitador se inicia
el movimiento de la solucion de Cr (VI) y de café, generandose remolinos en todas las direcciones, tal como
lo muestra la Figura 9b. El flujo tiende a estabilizarse y se genera un movimiento recirculatorio (Figura 9c), y
asi continuara hasta el momento en que se finalice la agitacion. Se puede observar un vértice en la parte
central del tanque la formacién de un vértice, la cual coincide con el vértice formado en el vaso de precipitado
experimental.

e

Figura 9. Contornos de fases con avance temporal. a) t=0, b) t=0.625 s, ¢) t=1.25 s y d, e y f) vaso de precipitados.

La Figura 9d, Figura 9e y Figura 9f muestran fotografias del vaso de precipitado agitandose, lo cual se usa
como comparativo con los resultados de la simulacion.

Numero de Reynolds, nimero de Froude y Numero de Potencia

El nimero de Reynolds calculado mas bajo es de 99, lo que indica que si el agitador girar a 1 rev/s el flujo
seria laminar. Para las velocidades 2 y 3 rev/s el flujo es intermedio. Para el resto de las velocidades el flujo
es turbulento, y se forma un vortice en la parte central del tanque.

La Figura 10 muestra el grafico de numero de Reynolds contra numero de Froude, en ella se analiza que
entre mas grande es el numero de Reynolds, mas consumo de potencia se requiere, ya que este sistema no
cuenta con deflectores. El numero de Froude presenta valores que van desde los 1.09 e-3, hasta 4.99 e-2, lo
que significa que las fuerzas de gravedad son mas grandes que las fuerzas de inercia, pero las fuerzas de
inercia son mas grandes que las fuerzas viscosas, ademas, la densidad de las particulas de café es pequefia,
lo que contribuye a que estas tiendan a dispersarse de forma homogénea por toda la solucién de Cr(VI).
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Figura 10. Nimero de Reynolds vs nimero de Froude. Figura 11. Numero de Reynolds vs ntimero de potencia.

El grafico del numero de Reynolds contra el nimero de potencia es presentado en la Figura 11, donde se
puede analizar que tiene un comportamiento inverso, es decir, entre mayor es el niumero de Reynolds, menor
es el numero de potencia, teniendo la curva un comportamiento exponencial, tal como lo muestra la ecuacion.
El numero de potencia indica la relacién entre la fuerza de friccidn que actia sobre el agitador y las fuerzas
de inercia, lo que se traduce en la potencia para mover el agitador, entre menos potencia se aplique, el
movimiento del fluido sera menor, mientras se incrementa la potencia, el movimiento del fluido es mayor,
pasando de ser un flujo laminar a un flujo turbulento. Los valores del nimero de potencia van desde los 2.6
hasta 0.50

Conclusiones

En este trabajo se realizaron simulaciones multifasicas en un reactor de tanque agitado, el cual fue utilizado
para realizar adsorcion de Cr(VI) sobre particulas de café. El estudio hidrodinamico es muy importante ya que
con él se pueden predecir los patrones de flujo, lo que involucra el movimiento de las particulas de café en la
solucion acuosa de Cr(VI). Mediante un buen mezclado se garantiza el mayor contacto entre los reactivos
involucrados. Se analizaron diagramas de fases que muestran la distribucion de la las particulas del café, asi
como los numeros adimensionales que caracterizan un flujo realizado por agitacion mecanica. Se obtuvieron
resultados satisfactorios de la experimentacion tedrica realizada. Cabe mencionar la importancia del uso de
la tecnologia CFD para conocer o determinar el comportamiento de flujos de fluidos en tanque agitados.
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