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Resumen

Los metales pesados son de gran preocupacion debido a que suelen ser toxicos, no biodegradables y dificiles
de eliminar. Uno de los mas peligrosos es el cromo hexavalente Cr(VI) ya que provoca riesgos para la salud
humana. Para el tratamiento de los efluentes liquidos que contienen metales pesados existen diferentes
métodos fisicoquimicos; los mas empleados son los siguientes: intercambio idnico, precipitacion y adsorcion.
La adsorcién es una de las tecnologias mas prometedoras de eliminacién de cromo hexavalente de medios
acuosos. La adsorcion con alumina ha sido muy utilizada para el tratamiento del agua ya que es un material
no téxico, de bajo costo y con porosidad suficiente para que se depositen los iones de cromo hexavalente Cr
(VI). En este trabajo de investigacion se realiza un estudio teérico mediante la simulaciéon CFD (analisis
computacional de fluidos) aplicado a una columna de flujo continuo y con una sola esfera de alimina colocada
en la parte central de la columna. Se obtiene resultados de forma numérica y con graficos de colores con los
cuales se realizo6 el analisis hidrodinamico y de transferencia de masa. Las simulaciones fueron llevadas a
cabo en estado transitorio para un tiempo real de 2 s, acumulando 2.7944 E-08 kg de masa de solucién de
cromo hexavalente Cr(VI) dentro de la esfera de alimina.

Palabras clave: metal pesado, efluente, alumina, adsorcion, CFD.

Introduccion

El agua es un recurso indispensable para la vida y las actividades antropogénicas, siendo las actividades
industriales uno de los empleadores mas importantes de este recurso, desechando aguas residuales
contaminadas [1]. Los metales pesados son de gran preocupacién debido a que suelen ser téxicos, no
biodegradables y dificiles de eliminar y pueden provenir de fuente naturales y artificiales [2].

Entre los metales pesados, de los mas peligrosos para el medio ambiente es el cromo hexavalente Cr(VI). El
Cr(VI) de las aguas residuales contaminadas se acumula en el suelo, esto provoca riesgos para la salud
humana y el medio ambiente [3]. Se ha reportado que el cromo causa dafios hepaticos y cardiovasculares,
abortos espontaneos, necrosis, Ulceras, bronquitis, disfuncion pulmonar, neumonia e irritacion nasal y en
muchos casos hasta la muerte [4]. El cromo se deposita en el sistema hidrico en estado hexavalente y
trivalente a través de actividades industriales como la galvanoplastia, las pinturas y el curtido de cuero, las
industrias quimicas, las refinerias de petroleo, la produccion de pesticidas, las plantas petroquimicas,
metalurgia, el acero inoxidable, la produccién de tintes y pigmentos, la tinta de imprenta y los textiles [5] [6]
[71.
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En busca de la proteccion del medio ambiente se han desarrollado diversas tecnologias como la precipitacion
quimica, la flotacién e intercambio iénico, la filtracion por membrana, la adsorcién, la fotocatalisis, otros
procesos de oxidacién avanzada, la electrocoagulacion, la remediacion biolégica y los procesos bioquimicos
[8]. Uno de los procesos mas estudiado y usado para el tratamiento del cromo hexavalente Cr(VI) es la
adsorcion, esto es debido a su alta eficiencia, bajo costo, alta capacidad de regeneracién y facil operacion.
La adsorcion se considera como una de las tecnologias mas prometedoras de eliminacion de cromo
hexavalente de medios acuosos incluso a bajas concentraciones. La adsorcién con alumina ha sido muy
utilizada para el tratamiento del agua ya que es un material no téxico y de bajo costo, con poros uniformes,
area superficial alta y distribucion estrecha del tamafio de poro, abundantes grupos funcionales superficiales
y estabilidad térmica [9].

El analisis computacional de fluidos CFD es una herramienta poderosa para estudiar el proceso de adsorcion
en columnas empacadas. En cuanto a las simulaciones del lecho empacado, existen dos metodologias: el
modelo de medios porosos y el modelo con resolucion de particulas. El modelo de medios porosos puede
predecir el patrén de flujo promedio, la transferencia de masa y el curso de la reaccion dentro de un lecho
empacado de tamafio macro [10] [11]. El modelo mas utilizado es de medios porosos, ya que con esta
metodologia se pueden reducir costos de produccién y experimentacion. En este estudio se analiza el proceso
de adsorcion de cromo hexavalente Cr(VI) en alimina dentro de una columna de lecho fijo utilizando técnicas
de CFD con el uso del software ANSYS Fluent. Se obtendran resultados como datos numéricos y graficos de
colores para una comprension adecuada de la hidrodinamica en una esfera de alimina, el transporte de masa
y la reaccién quimica involucrada.

Ecuaciones gobernantes

Las ecuaciones fundamentales que rigen la dinamica de fluidos son las ecuaciones de masa, momento y
energia. La ecuacion de conservacion de masa establece que la masa no se crea ni se destruye. La ecuacién
de conservacion de momento establece que la tasa de cambio del momento es igual a la suma de las fuerzas
sobre una particula de fluido, y se describe mediante la segunda ley de Newton. La ecuacién de conservacion
de energia establece que la tasa de cambio de energia es igual a la tasa de cambio de la adicién de calor y
el trabajo realizado sobre una particula de fluido, y es la primera ley de la termodinamica. Estas ecuaciones
se definen como:

op ~
M —+V =S
asa o (pv)=S,
(1)
0 - o L =
Momentum 5(pv)+V-(pvv)=—Vp+pg+F
)
Energia 6(pe,) \YA Y =-V h S ®3)
—5t [V (pe +p)]=- Z J; |+,
J

donde p es la densidad, v el vector velocidad, g es la gravedad y Sp, es un término fuente, e; es la energia
interna total, h; entalpia de especies, J; es el flux masico y Sh es el término fuente de generacion de energia.

Modelado de turbulencia

(Modelo k-¢ Estandar)

La turbulencia es uno de los fenédmenos mas complejos en un lecho adsorbente ya que los flujos turbulentos
son extremadamente sensibles a pequefias perturbaciones, por lo que carecen de repetibilidad. Ademas, la
turbulencia puede interactuar con el flujo de fluidos no turbulentos y puede aparecer de forma intermitente
en un punto determinado. La ecuacion utilizada en este estudio es:
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donde Gy representa la generacion de energia cinética turbulenta debido a los gradientes de velocidad, Gy
es la generacion de energia cinética turbulenta debido a la flotabilidad, C+., C2: y C3; son constantes 'y Sky S.
son funciones definidas por el usuario. La viscosidad turbulenta (remolino), ui, es calculada combinando k' y
&

Flujo en medio poroso

Los medios porosos son estudiados como resistencias al flujo distribuidas en el fluido, por lo tanto, el medio
poroso actua sobre el fluido que fluye a través de él y sus ecuaciones se definen como:

op O
L+ —(pu,)=0 6
o axi(p”’) ©
apuA 0 ap 0 R
i s AR ul+——=—"Tr. +%)+8S (7)
8[ axj (puz ]) axi axj( y U) i

OpH OpuH 0 R P r

ot +a—%_a_xi(uj(ry+r[j)+ql_)+5—ry+p8+S,-u,-+QH ®

donde u es la velocidad del fluido, p es la densidad del fluido, Si es una fuerza externa distribuida en masa
por unidad de masa debido a una resistencia de un medio poroso, T es el tensor de esfuerzo cortante viscoso,
Qn es el flujo de calor difusivo.

Metodologia

Dominio computacional

Se generé el modelo utilizando el disefio asistido por computadora CAD, que consta de un cilindro por donde
pasa el flujo de la solucién acuosa, en la parte central de colocé una esfera de alimina, que es el medio
poroso donde se adsorbera el cromo hexavalente Cr(VI). La columna tiene un radio de 0.025 m y una altura
de 0.1 m, su volumen es de 1.95 e-04 m3, la esfera tiene un radio de 0.005 m, con un volumen de 5.236 e-07
m?3 y un area superficial externa de 3.14 e-04 m?. La Figura 1 muestra una imagen del modelo computacional.
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Medio poroso
N~ (Alimina)

Figura 1. Disefio en CAD de la columna de adsorcion.

El modelo en CAD se malld, obteniendo 8976 nodos y 45076 volumenes de control, los cuales son de forma
tetraédrica. La Figura 2a muestra la columna mallada, mientras que la esfera de alimina mallada se muestra
en la Figura 2b, donde se presenta, ademas, un corte para apreciar el malleo interior de la esfera.

3w 40 AP 4
ST

a b
Figura 2. Modelo mallado. a) columna y b) esfera de altimina.

La esfera de alumina es tratada como un medio poroso, el cual es atravesado por el flujo de la solucién
acuosa. Las condiciones iniciales fueron tomadas de datos experimentales, [12] y se presentan en la Tabla
1.

Tabla 1. Condiciones iniciales.

Condiciones de operacion

Flujo de operacién [mg/cm?] 6
Densidad de los aglomerados de alumina [mg/cm?®] 1.25
Diametro interno de la columna [cm] 6.2
Porosidad de lecho 0.25
Porosidad de la particula 0.35
Altura rellena de la columna [cm] 20
0.1436C
Ecuacién de Langmuir 9= 11 0.0208C
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El modelo viscoso utilizado fue el k-¢ estandar, mediante el cual se modela la turbulencia provocada por el
flujo. El Reynolds del flujo es 0.002, lo que significa que el flujo sera laminar o presentara poca turbulencia.
Las fases se modelaron mediante un modelo euleriano con volumen de fraccion implicita. El transporte de
masa se llevé a cabo con el modelo Species Transport. Las ecuaciones gobernantes se acoplaron mediante
un esquema Phase Coupled SIMPLE vy la presion fue discretizada mediante el modelo PRESTO. El proceso
de simulacion fue realizado en estado transitorio para un tiempo de 2 s de tiempo real, con espacio temporales
de 0.01 s.

Resultados

La modelacion mateméatica tiene como objeto realizar la descripcién cuantitativa basada en modelos
matematicos que representan el proceso de adsorcion. Estos modelos pueden estar basados en leyes y
principios o en correlaciones obtenida de forma experimental. La eficiencia de en los resultados obtenidos
por simulacion depende de factores como el tipo de mallado, el orden de los métodos de discretizacion, las
condiciones iniciales proporcionadas al software, entre otros.

La adsorcion es un fendmeno fisico-quimico de transferencia de masa en el cual, un soluto es removido de
una fase liquida y se acumula en la superficie en fase solida. Los adsorbatos son componentes que se
enlazan en la superficie y son la sustancia que adsorbe el contaminante. Una columna de adsorcion sirve
para remover compuestos de una corriente liquida (adsorbatos) sobre algin material adsorbente. En este
trabajo de investigacion se realiz6 la simulacion de la remocion de cromo hexavalente Cr(VI) sobre alimina.
El analisis fue llevado a cabo sobre una sola esfera de alimina sobre la cual pasa el flujo de una solucién
acuosa que contiene cromo.

Analisis hidrodinamico

La columna de adsorcién es alimentada por la parte inferior, la solucion asciende hasta llegar a la mitad de
la columna donde se encuentra la esfera de alumina. Parte del flujo es desviado rodeando la esfera y genera
turbulencia en la parte lateral de la columna a la altura de la esfera (Figura 3a), y al superar esta altura, su
ascenso no presenta turbulencia. Las lineas de corriente laterales ascienden de forma casi lineal.

a b

Figura 3. a) lineas de corriente en la columna de adsorcién, b) lineas de corriente dentro de la altimina.

La Figura 3b muestra una imagen de las lineas de corriente dentro de la esfera de alumina. La solucion
acuosa atraviesa la pared de la alimina y entra en todas las direcciones. De igual forma las lineas de corriente
muestran que el fluido sale del medio poroso hacia todas las direcciones. En la parte inferior de la columna
se presenta una mayor concentracion de lineas de corriente, esto debido a que el flujo choca de frente en
esta zona, lo que genera que entre mas solucién acuosa. Por la parte lateral ingresa menos solucién ya que
las corrientes son desviadas y pasan de forma tangencial a la esfera.
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Analisis de la transferencia de masa

La eficiencia de la transferencia de masa depende directamente de la interacciéon entre el adsorbente y al
adsorbato, la superficie de contacto (exterior y porosidad), el tamafio de la alumina, el pH y el tiempo de
residencia. En el proceso se analizé la transferencia de masa respecto al tiempo, considerando la
transferencia de forma constante. La Figura 4 muestra imagenes del fenémeno de transferencia de cromo
hexavalente Cr(VI) en solucién hacia la esfera de alimina. En un tiempo de cero segundos, la transferencia
inicial hacia la alimina aun no ha iniciado, por lo que la esfera se ve totalmente de color azul. El fendmeno
de transferencia de masa inicia su registro a los 0.5 s, esto se pude observar en la parte inferior de la esfera,
donde el color tiene un viraje de azul fuerte a azul cielo, en este momento la masa transferida fue de
1.1415800E-10 kg, teniendo una acumulacion de 2.6784800E-10 kg. A los 2 s de tiempo de transferencia de
masa la esfera tiene un color verde limén en casi su totalidad, lo que significa que dentro de toda la esfera
has particulas distribuidas de cromo hexavalente Cr(VI), la masa transferida fue de 6.227250E-09 kg y la
masa acumulada a este tiempo fue de 2.7021728E-08 kg.

t=0s t=0.5s t=0.75s t=1.0s
t=125s t=15s t=175s t=2.0s

Figura 4. Contornos de transferencia de masa en la esfera de alimina con avance temporal.

La Tabla 2 muestra la cantidad de masa transferida y de masa acumulada en funcién del tiempo.

pag 6



] b VOLUMEN 37

_ AL
ﬁ Vgrano XXX Verano De la Ciencia
“® Ciencia ISSN 2395-9797

Universidad de Guanajuato

Tabla 2. Masa transferida y masa acumulada en fusion del tiempo.

Tiempo [s] Masa transferida [kg] Masa acumulada [kg]
0
0.5 1.1415800E-10 2.6784800E-10
0.75 8.018735E-10 2.2611975E-09
1 3.4442900E-10 3.5280890E-09
1.25 9.7406100E-10 5.5499485E-09
1.5 1.0567140E-10 8.4293050E-09
1.75 4.243825E-09 1.5132649E-08
2 6.227250E-09 2.7021728E-08

La cinética de adsorcion describe la velocidad a la que la esfera de alimina retiene cromo hexavalente Cr(VI)
de la corriente de solucion acuosa. Los resultados fueron graficados iniciando la simulacion en espacios
temporales de 0.001 s, con los cuales se obtuvo una fraccion masica de 2.7849E-11 dentro de la esfera de
alumina. La grafica mostrada en la Figura 5 presenta la curva de transferencia de masa respecto al tiempo.
Se pude observar que el punto de ruptura se presenta a los 0.5 s. Se realizé un modelo de ajuste el cual fue
de cuarto orden. Ademas, se observan incrementos y decrementos en la transferencia de masa, los cuales
se presentan por que la solucion acuosa entra y sale de la esfera de alimina.

7E-09
6E-09
SE-09
s
=
g 4E-09 2
g XCr=2E-09t! - SE-09t3 + SE-09t? - 7E-10t + 2E-11
:E 3E-09 —@—— Transferencia de masa ¢
§ 2E-09 eeeeee Polinémica (Transferencia de masa)
-
=

1E-09

18 2
-1E-09

Tiempo [s]

Figura 5. Grdfico de fraccién mdsica dentro de la aliimina contra tiempo [s].

Las particulas de cromo hexavalente Cr(VI) que no se depositan en la superficie de la alimina salen de alla
por los canales formados en el medio poroso. Las particulas depositadas se van acumulando dentro de la
esfera y sobre la superficie, esta acumulacion es medida y se presenta en forma grafica en la Figura 6. El
grafico muestra un crecimiento polinémico, el cual se ajusta de forma adecuada con una ecuacién de cuarto
orden. El maximo de cromo hexavalente Cr(VI) acumulado dentro de la esfera de alimina fue de 2.7944 E-
08 Kg, teniendo un promedio de masa transferida de 9.0072 E-10 kg. La esfera de alimina no alcanza el
grado de saturacion, esto es porque la transferencia ocurre de forma lenta y porque entra y sale solucion
acuosa de la esfera. Estos resultados muestran que la alimina tiene buena capacidad de remocién de cromo
hexavalente Cr(VI) en medio acuoso y esto la hace un material adecuado pata tratamientos de efluentes
industriales primarios contaminados con este metal pesado.
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-5E-09

Tiempo [s]

Figura 6. Grdfico de masa acumulada [Kg] contra tiempo [s].

La Figura 7a muestra los contornos de fraccion masica, en los cuales se puede apreciar que la solucion
acuosa cruza hacia ambos lados de la esfera de alumina. La fracciéon masica acumulada dentro de la esfera
de alumina se presenta en la Figura 7b, donde se observa que se acumula mas cantidad de cromo
hexavalente Cr(VI) en la parte inferior, esto se debe a que la esfera tiene contacto primero con la parte inferior
de la esfera y por la parte de arriba hay mas salida de flujo de solucién acuosa.

.

Figura 7. Grdfico de masa acumulada [Kg] contra tiempo [s].

Conclusiones

El proceso de adsorcion es utilizado en gran medida por varias industrias para eliminar metales pesados,
aunque existen diferentes materiales organicos utilizados en la remocion de cromo hexavalente Cr(VI) en
solucion, la alimina presenta buenos resultados, por lo que es una opcion viable para tratamiento de efluentes
industriales primarios, aguas residuales primarias en las industrias.

La hidrodinamica presentada en el analisis por simulacion muestra que el flujo de solucién acuosa se
distribuye por todo el interior de la esfera. Esto da oportunidad a que le area superficial de contacto entre
adsorbente y adsorbato sea mayor y por lo tanto la remision del cromo hexavalente Cr(VI) también sea mayor.
El andlisis computacional de fluidos CFD permite conocer la forma en que la masa se transfiere dentro de la
esfera de alimina y estos resultados podrian ser utilizados para analizar columnas empacadas.

WWWw. jovenesenlaciencia.ugto.mx
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La cantidad de masa transferida promedio fue de 9.0072 E-10 kg, acumulandose 2.7944 E-08 Kg en un
tiempo de 2 s de simulacién. No se alcanza la saturacion de la alumina y se tiene mayor concentracién de
cromo hexavalente Cr(VI) en la parte inferior de la esfera de alimina. La transferencia de masa se da en
todas direcciones y entra y sale de la esfera de la alimina.
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