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RESUMEN

En este trabajo se investigaron tres reactores sonoquimicos, con frecuencias de 250 kHz, 500 kHz y
1000 kHz, desde dos enfoques, el primero de ellos fue el experimental, mediante el cual se
evaluaron aspectos relacionados con su desempefio, utilizando dos diferentes potencias para cada
reactor (60% y 90%), respecto a la potencia total de 500 W y observando la respuesta en los patrones
de flujo (axial y radial). Ademas, se evaluaron experimentalmente paradmetros importantes
referentes a la utilidad de los reactores ultrasénicos en cuanto a reacciones quimicas, tales como el
tiempo de mezclado y la produccidn de H,0,. Asi mismo se realizé la evaluaciéon de la disipacién de
energia (€) (en todo el reactor y en un plano) y energia cinética turbulenta (k), parametros que
previamente no habian sido determinados experimentalmente en reactores sonoquimicos de

manufactura industrial.

El segundo enfoque tuvo como finalidad la simulacion numérica utilizando el método de los
volumenes finitos y la dindmica de fluidos computacionales en uno de los reactores sonoquimicos
(de 500 kHz), mediante los modelos k- € y mediante LES; el motivo por el que se empled GUnicamente
un reactor es debido al elevado tiempo de computo requerido para la simulaciéon dada la naturaleza
del proceso estudiado. Se emplearon los datos experimentales evaluados en el reactor para hacer

una comparacion con la simulacién realizada.



ABSTRACT

In this work, three sonochemical reactors were investigated, with frequency values of 250 kHz, 500
kHz and 1000 kHz. Two different approaches were used. The first one was experimentation, through
which aspects related to their performance were evaluated. Two different power values for each
reactor (60% and 90%) regarding to the total power of 500 W were used, and the response in the
flow patterns (axial and radial) was observed. Likewise, important parameters regarding the
usefulness of ultrasonic reactors in terms of chemical reactions, such as mixing time and H,0; yield,
were evaluated experimentally. In a similar manner, the evaluation of the energy dissipation (g)
(throughout the reactor and on a plane) and turbulent kinetic energy (k) was performed, these

parameters have never before been determined experimentally in industrial sonochemical reactors.

The second approach was the use of Computational Fluid Dynamics (CFD) to numerically simulate
the behavior of the fluid dynamics within the sonochemical reactors (500 kHz), using the k- € and
LES models; the reason why only one reactor was used is high computational time required for the
simulation due to the nature of the studied process. Experimental data evaluated in the reactor

were used to make a comparison with the simulation performed.
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INTRODUCCION

En el trabajo presentado se realizé el estudio de tres reactores sonoquimicos operados a diferentes
frecuencias (250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz) y potencias (60% y 90% respecto al valor maximo de 500
W), para evaluar el efecto sobre parametros operacionales relacionados con su hidrodindmica y su
empleo en cuanto a sintesis quimicas tales como: campos de velocidad, tiempo de circulacién
promedio y tiempo de mezclado, estimacion de la disipacidon de energia y de la energia cinética
turbulenta, la eficiencia energética y la produccién de perdxido de hidrégeno (H,03). Asi mismo, se
simulé el desempefio del reactor de 500 kHz, mediante los modelos k- € y LES. Esta investigacion se
realizé dado que los sonoreactores se han empleado Unicamente a escala laboratorio, siendo los
tipo horn los mds investigados, lo cual impide el escalamiento de los mismos para su empleo en la
industria. A su vez, hay pardmetros como los descritos que han sido sumamente estudiados en

reactores de tanque agitado, siendo este trabajo el primero en reportar datos para sonoreactores.

En el capitulo uno se detalla el objetivo general y los objetivos especificos, asi como también se
muestra la hipdtesis de investigacion; se hace énfasis en la justificacion que da lugar al problema de

investigacion.

En el capitulo dos se explican conceptos basicos relacionados con el ultrasonido, asi como también
se detallan los sonoreactores empleados para investigacién y los aspectos que tienen influencia
directa con el mezclado en los mismos, tal como la corriente acUstica (acoustic streaming) y la
cavitacion. También se detallan los parametros necesarios para evaluar el desempefio en los
reactores, tales como la frecuencia de irradiacidn, potencia ultrasénica, tiempo de mezclado,
transferencia de masa, los patrones de flujo, la eficiencia energética y la produccién de perdxido de
hidrégeno. En este capitulo también se incluye una breve explicaciéon de la dindmica de fluidos
computacionales (DFC) y los pasos a seguir para la simulacidon en flujos turbulentos, incluyendo una

descripcion de los modelos con énfasis a los empleados en la investigacion.

En el capitulo tres se detallan los aspectos operacionales de los reactores, asi como también se
describen las condiciones empleadas en las técnicas para evaluar los campos de velocidad, la
eficiencia energética, tiempo de mezclado, el rendimiento de perdxido de hidrégeno y de la
disipacidon de energia (¢) y de la energia cinética turbulenta (k). Asi mismo, se detallan las
condiciones de simulacidn del reactor de 500 kHz, tanto en 3D para el caso de LES, como 2D para el

caso de los modelos k-¢.



En el capitulo cuatro se presentan los resultados obtenidos de las evaluaciones realizadas y
detalladas en el capitulo tres, presentando, a su vez, la discusion de los mismos, comparando con
otros trabajos realizados y los resultados obtenidos por otros autores. Finalmente se presentan las
conclusiones del estudio realizado, alcanzando los objetivos planteados y en los anexos se pueden

encontrar los residuales empleados en todos los casos de simulacidn.
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‘

CAPITULO 1: PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

‘

En este capitulo se detalla el problema de investigacion, se establece el objetivo general y los
objetivos especificos que orientaron el desarrollo de la investigacidn y se detalla la justificacion de

la realizacion de la misma.



1.1 Problema de investigacion

Dado que pueden aprovecharse dos cosas del ultrasonido, en el contexto de los reactores
ultrasénicos, tanto su efecto quimico (sonoquimica) como su efecto fisico debido a las burbujas
formadas por el fendmeno (sonoprocesamiento) [1], se tiene que uno de los principales problemas
para el escalamiento de los reactores a escala industrial es el desconocimiento de los pardmetros
relacionados con la hidrodinamica de los mismos. Ademas, no se cuenta con informacion referente
a la simulacidn de sonoreactores industriales, ya que en su mayoria los reactores investigados tanto

experimentalmente como en DFC son tipo “horn” a escala laboratorio.

1.2 Justificacion

A pesar de que hay muchas aplicaciones prometedoras del ultrasonido para incrementar la
eficiencia del micromezclado en sonoreactores, ha habido problemas mayores en el disefio de
reactores sonoquimicos, especialmente para reactores industriales. Una de las razones de este
problema se relaciona a la falta del entendimiento de los patrones de flujo y condiciones de

distribucién de las ondas ultrasdnicas.

Por lo tanto, el modelado matematico y la validacion experimental de los modelos para la
descripcidn del comportamiento del fluido en los sonoreactores, en cuanto a cémo se propagan las
ondas ultrasénicas y sus efectos en la eficiencia de reaccidén, son necesarios para entender y
optimizar el disefio de sonoreactores, para poder escalarlos a nivel a industrial. Asi mismo, se tienen
dos parametros que no han sido estudiados experimentalmente en reactores sonoquimicos de
ningun tipo, ni en escala laboratorio: disipacidn de energia (&) y de la energia cinética turbulenta (x),

de los cuales se cuenta con informacion en otro tipo de reactores como los tanques agitados.

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo general

Evaluar los pardmetros hidrodindmicos y quimicos de tres reactores sonoquimicos operados a

diferentes frecuencias (250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz) y potencias (60% y 90% de la potencia maxima).



1.3.2 Objetivos especificos

o Evaluar el efecto de dos diferentes potencias (60% y 90% de la potencia maxima) de tres
reactores sonoquimicos en los campos de velocidad, tiempo de mezclado y eficiencia
energética.

. Evaluar el efecto de dos diferentes potencias (60% y 90% de la potencia maxima) de tres
reactores sonoquimicos sobre el rendimiento de H,0..

. Simular mediante DFC el comportamiento del sonoreactor de 500 kHz mediante
modelos de turbulencia k-¢ y LES.

o Evaluar la disipacidn de energia (€) y la energia cinética turbulenta (k) de tres reactores

sonoquimicos operados a dos diferentes potencias (60% y 90%).

. , .
1.4 Hipotesis
La potencia y la frecuencia de operacién de los reactores sonoquimicos afecta el comportamiento
del fluido en cuanto a los campos de velocidad, la disipacién de energia y la energia cinética total,
lo que repercutird en pardmetros tales como el tiempo de mezclado y rendimiento de perdxido de

hidréogeno.



CAPITULO 2: MARCO TEORICO

‘

En este capitulo se explican conceptos bdasicos relacionados con el ultrasonido, reactores
sonoquimicos, frecuencia de irradiaciéon, tiempos de mezclado, potencia ultrasdnica, transferencia
de masa, patrones de flujo, eficiencia energética y rendimiento de perdxido de hidrégeno.
Asimismo, se incluye una breve explicacién de la dinamica de fluidos computacionales (DFC) y los
pasos a seguir para la simulacidn en flujos turbulentos, incluyendo una descripcién de los modelos
con énfasis a los empleados en la investigacion. De igual manera se provee el estado del arte
referente a las potencias y frecuencias evaluadas en los diferentes tipos de reactores y sus
configuraciones, ademads de los modelos empleados para DFC en reactores sonoquimicos y las

condiciones de simulacidn.



2.1 Ultrasonido

El sonido es facilmente transmitido en gases, liquidos y sdlidos tales como el aire, agua, metal,
concreto, etc., los cuales son todos medios elasticos. Sin un medio, el sonido no se propaga. La
velocidad del sonido en el aire a 20 °C es de alrededor de 1235 km/hr (343 m/s); el sonido se
propagard a cierta velocidad dependiendo del medio y otros factores. Mientras mas densa sea la
estructura molecular, es mas facil para las moléculas transferir energia sonora; en comparacién con
el aire, el sonido viaja mas rapido en medios densos tales como liquidos o sélidos [2]. El agua es un

medio natural para la transmisidn efectiva de las ondas sonoras a largas distancias [3].

El sonido también viaja mas rapido en el aire cuando la temperatura incrementa (un incremento de
alrededor de 1.1 ft/s por cada grado Fahrenheit). La humedad afecta la velocidad del sonido en el
aire, a mayor humedad, la velocidad serd mayor. La velocidad del sonido determina cuan répido la

energia sonora se mueve a través de un medio.

El espectro audible es considerado como el rango de frecuencias incluidas en los limites del oido
humano. El alcance cominmente aceptado del espectro audible es de 20 Hz a 20 KHz. Hay sonidos
qgue son demasiado bajos (infrasonido) y demasiado altos (ultrasonido) considerando al espectro
audible. El ultrasonido es una onda acustica sobre el umbral de la percepcién auditiva humana (>16

KHz) [2].

2.1.1 Longitud de onda

En la Figura 2.1 se muestra una onda sinusoidal. La longitud de onda A es la distancia a la que una
onda que viaja en el tiempo le toma completar un ciclo [2], la velocidad de la onda determina el
tamarnio fisico de la misma [4]. Una longitud de onda se puede medir entre crestas o entre dos puntos
correspondientes en el ciclo [2].

Longitud

AN
VARVARY

Tiempo

Figura 2.1. Longitud de onda es la distancia a que una onda viaja en el tiempo que le toma para

completar un ciclo [2].



2.1.2 Frecuencia

La frecuencia fespecifica el nimero de ciclos por segundo, medida en Hertz (Hz). La frecuencia y la

longitud de onda se relacionan como se muestra en la ecuacion 2.1:

velocidad del sonido (%) (2.1)

Frecuencia (Hz)

Longitud de onda (m) =

Si la frecuencia f de una vibracidn es conocida, el periodo de tiempo T para un ciclo de vibracién

puede hallarse mediante la ecuacién 2.2:

(2.2)

|

El periodo de tiempo T es el inverso de la frecuencia de la vibracion. El periodo de una onda es la
duracidn del tiempo de un ciclo completo. Ya que la mayoria de las ondas se propagan o viajan, si el
periodo de la onda es conocido, su tamafio fisico puede determinarse con la ecuacién 2.3, si la

velocidad de propagacién se conoce [4]:

A=Tc (2.3)
A= ? (24)

2.1.3 Aplicaciones del ultrasonido

El ultrasonido es una nueva tecnologia avanzada y se emplea para intensificar varios procesos fisicos
y quimicos mediante la generacién de cavitacidn y corrientes acusticas en medio liquido. Se ha
empleado exitosamente en medio liquido, por ejemplo, para la remocién de colorantes
contaminantes de las aguas [5], en reacciones quimicas [6], tratamiento de agua [7], superficies de
transferencia de calor [8], desorcién [9], limpieza [10], cristalizacion [11] y [12], entre otras
aplicaciones. En comparacion con otras tecnologias, el empleo de energia ultrasénica ahorra y
optimiza el consumo energético, mejorando la calidad del producto y reduciendo el tiempo de

produccién [13].



2.2 Mezclado en sonoreactores

El mezclado es una operacion unitaria cuya finalidad es hacer a un sistema mds homogéneo, es
decir, reducir gradientes de concentracion de propiedades tales como pH, conductividad, etc. El
comportamiento molecular, para considerar el mezclado, puede ocurrir de dos formas, la primera
de ellas en donde las moléculas se encuentran en total movimiento de tal manera que el fluido se
comporta como un microfluido y no presenta segregacion. De otra manera, el fluido disperso
permanece en grupos que contienen un numero elevado de moléculas, a esta forma se le conoce

como macrofluido [14].

El micromezclado se relaciona con la vorticidad, entendida ésta como el rotacional del vector
velocidad [15]. En este entendido, la turbulencia consiste de un espectro continuo de escalas que
van desde las mas grandes hasta las mas pequeiias; un flujo turbulento se caracteriza por un nivel
alto de fluctuaciones de vorticidad, durante la deformacién del fluido causado por los vértices, la
energia cinética se transporta de mayores a menores eddies (un eddie turbulento se entiende como
un grupo de particulas de fluido que comparte las mismas escalas de tiempo, longitud y velocidad),

incrementando la vorticidad. De acuerdo con la teoria de Kolmogorov, debajo de un tamaiio de
1

. v3\2 , . ... -
escala de eddie de A, = (?) , los fendmenos hidrodinamicos dependen uUnicamente de la

viscosidad cinematica y de la tasa de disipacidn de energia, por lo tanto, la mayor parte de vorticidad
en un flujo turbulento reside en los eddies mas pequefios [16]. La turbulencia es un aspecto
fundamental respecto a tecnologias de mezclado, ya que todos los procesos tipicos, tales como
reacciones, transferencia de masa, transferencia de calor, dispersidn liquido-liquido, dispersién de

gas y suspension de sélidos son afectados por su presencia [17].

Es el mezclado efectuado a nivel molecular o micromezclado el que suele ser objeto de estudio en
cuanto a sonoreactores se trata. En este entendido, se ha estudiado que los principales factores que
tienen una influencia en el micromezclado, son dos: la corriente acustica (acoustic streaming) y la

cavitacion [18].

2.2.1 Corriente acustica

Se puede definir a la corriente acustica como la generacién de flujo por medio del sonido. Desde
esta perspectiva, el sonido juega un papel principal y el flujo es un subproducto [19]. El efecto es
mas pronunciado y no lineal a mayor intensidad acustica [20]. Entre otras aplicaciones, la corriente

acustica puede mejorar el mezclado en sonoreactores [21].



La corriente acustica es forzada por la accidn del esfuerzo de Reynolds, definido como el valor medio
del flujo de momento acustico, pero es exclusivamente la disipacién del flujo de energia acustica
gue permite gradientes en el momento de flujo para forzar el movimiento de la corriente acustica

[19].

Se puede clasificar en corriente por la disipacion cerca de las fronteras (tipos Rayleigh y Schlichting),

y corriente debido a la disipacién en el cuerpo (tipo Eckart) [20].

El modelo mds popular para la corriente acustica se atribuye a Eckart, sin embargo, Rayleigh,
Westervelt y Nyborg contribuyeron al mismo resultado y encontraron informaciéon mas general [22].
La teoria de corriente acustica de Nyborg, (1953) y Westervelt (1951), no considerd el efecto de la
inercia del fluido sobre los movimientos de la corriente, esta teoria es valida sélo para fuentes
acusticas de muy baja potencia, arriba de 10® W, en contraste, el movimiento de corriente acustica
toma la forma de un jet dominante a potencias arriba de 3 x 10> W y llega a ser un jet turbulento

sobre 4 x 10 W [19].

La corriente acustica es inversamente proporcional a la velocidad del sonido en el medio y a la
viscosidad del medio, pero es proporcional al area superficial de la fuente de ultrasonido, intensidad

de potencia ultrasdnica y el coeficiente de atenuacién en el seno del liquido [21].

2.2.2 Cavitacién

La cavitacion es un fenédmeno de nucleacion, crecimiento y subsecuente colapso (cuasi-adiabatico)
de micro burbujas en un medio liquido. La cavitacidon resulta en la generacién de alta temperatura
(en el rango de 1000 a 15000 K) y presion (en el rango de 500 a 5000 bar) en millones de lugares en

el reactor [23].

Se pueden describir, de manera general, dos tipos de cavitacidn, dados sus efectos en el mezclado
y relacionados con la implosién de las burbujas [24], ya que, cuando se encuentran oscilando y
alargandose en tamafio hasta colapsar, provocan la formacién de un jet proveniente del punto de
implosién, a este tipo se le conoce como cavitacidn transitoria. De otra manera, se tiene que las
burbujas Unicamente oscilan y no implotan, a lo cual se conoce como cavitacién estable y a ésta se

debe la generaciéon de movimiento del fluido, también llamado corriente micro y acustica [25].

La cavitacion es un fendmeno dinamico y sus efectos dependen en gran medida de los parametros
de operacion y la geometria del reactor [26]. La actividad cavitacional en reactores sonoquimicos es

también una funcidon de la localizacién de los transductores en el reactor, la frecuencia del



ultrasonido, las dimensiones del reactor, altura del medio liquido en el reactor, densidad de

potencia y area superficial del elemento irradiante.

Se ha estudiado que para frecuencias de operacién bajas, se disipa mayor cantidad de energia cerca
de la superficie de irradiacion. Debido a esto, hay una maxima actividad cavitacional muy cerca a la
superficie de irradiacién y amplia variacién en las tasas de energia de disipacién en el volumen

remanente de liquido [27].

La implosién de las burbujas es mas violenta cuando la frecuencia es mas baja, se ha reportado una
relacién proporcional entre el nimero de burbujas y el cuadrado de la frecuencia [28] Naw?, donde
N es el nimero de burbujas y o es la frecuencia radial, que puede evaluarse mediante 2 zf, siendo

asuvez f la frecuencia del ultrasonido.

2.3 Tipos de sonoreactores

Propiamente no existe una clasificacién de sonoreactores, su division mas bien se basa en el tipo de
sonoreactores que han sido estudiados hasta el momento, con énfasis en la colocacién de los

transductores.

2.3.1 Reactores ultrasénicos tipo “horn”

En este entendido, se tienen los reactores “horn”, siendo los mas estudiados hasta el momento, y
consisten en un sonotrodo cilindrico sumergido en un liquido, transmitiendo las ondas directamente
en el medio. El material empleado para el sonotrodo suele ser un elemento de transicion y el
didmetro del mismo suele estar entre 5mmy 1.5 cm [29], [30]. El sonoreactor horn se ha empleado

de manera convencional, tal como se muestra en la Figura 2.2.

\."I_" Horn
-

Generador Reactor

Figura 2.2. Reactor ultrasénico horn convencional [31].



Otra forma de utilizacién de los reactores horn, es el empleo del sonotrodo de manera longitudinal,
tal como se muestra en la Figura 2.3, teniendo como ventaja que la eficiencia energética es mayor

gue en la forma convencional ya que hay una mayor area superficial de irradiacion en el medio [32].

Los sonoreactores horn generan una gran intensidad cerca del sonotrodo, representando algo
benéfico para la agitacion vigorosa en operaciones a pequefa escala [33]. En los sonoreactores
“horn”, los parametros de disefio importantes se relacionan con la profundidad a la cual estara
inmerso el sonotrodo asi como también la relacién entre el diametro del sonotrodo y el didmetro

del recipiente [34].

poi e .- ) Mezcla de
A I - - - -
L s e & we -« === | reaccion
T e
|
~—+—1* Transductor

Generador

Figura 2.3. Reactor ultrasénico “horn” longitudinal [31].

Los sonoreactores horn se han empleado cominmente a escala laboratorio ya que su capacidad
para transmision de energia acustica dentro de un tanque de volumen elevado no parece probable,
ademads de la erosién del sonotrodo al estar en contacto directo con el liquido, estos factores
dificultan su escalamiento para uso industrial [35]. Los reactores tipo horn son adecuados para

enfocar la energia sobre una zona en particular [31].

2.3.2 Reactores ultrasénicos tipo “bath”

En este tipo de sonoreactor ultrasénico, los transductores se encuentran en la base del reactor vy,
en la mayoria de los casos, no estan en contacto directo con el fluido, es decir, la irradiacién se

transmite al sistema de manera indirecta [31].
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Generalmente, los sonoreactores tipo bath se utilizan cuando no se requiere un nimero de potencia

o intensidad ultrasdnica especifica porque la potencia no cambia en este tipo de sonoreactores [36].

La forma de operacién de ambos reactores ha sido principalmente por lote. Para operacion a gran
escala se prefiere el empleo de multiples transductores con multiples frecuencias, ya que de esta
manera se produce la cavitacidn suficiente para emplear en diversos procesos [31]. La localizacidn
de los transductores es otro factor que modifica la direccién de las irradiaciones ultrasdnicas,

alcanzando una zona cavitacional maxima en el sonoreactor [27].

De igual manera se han probado diferentes geometrias, tales como cilindricas y hexagonales, con
diferente ubicacion de los transductores, sin embargo, es un tema que requiere mayor

investigacion.

2.4 Parametros de operacidon en reactores ultrasdnicos

La frecuencia de irradiacion y la potencia ultrasénica son los pardmetros mas importantes en

reactores sonoquimicos.

2.4.1 Frecuencia de irradiacién

Han sido estudiados diferentes rangos de frecuencias para diferentes fines, pero en general puede
decirse que, cuando se necesita un efecto fisico en el sistema, se emplean frecuencias bajas (< 100
kHz); si lo que se requiere es intensificar los efectos quimicos, entonces se preferencia el uso de
mayores frecuencias [31]. La frecuencia tiene una relacién estrecha con la cavitacién, tal como se
sefialé anteriormente, ya que, a bajas frecuencias, hay una maxima actividad cavitacional muy cerca
a la superficie de irradiacion y amplia variacion en las tasas de energia de disipacién en el volumen
remanente de liquido [27]. En la Tabla 2.1, se presentan algunos trabajos realizados, detallando la

frecuencia empleada y la finalidad del estudio.
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Tabla 2.1. Reactores sonoquimicos operados a diferentes frecuencias y potencias.

Referencia Frecuencia Potencia empleada Caracteristicas del reactor Objetivo del estudio
empleada

Sajjadi et al. 24 kHz 100-400 W Tipo horn, cilindrico pyrex, didametro 7 Andlisis del jet acustico generado a baja

[21] cm y altura 9.3 cm con un sonotrodo.  frecuencia y alta potencia.

Toma et al. [1] 500 kHz 10-50 W Cilindro de vidrio, 58 mm de Balance de energia en el reactor.
diametro, con 500 mm de altura de
liqguido, empleando diversos
solventes.

Bussemakery Reactor 1: 40 kHz 250 W Reactor 1: frecuencia baja, 90 mm de  Evaluar el efecto de la agitacion aérea con

Zhang [37] Reactor 2: 376, didmetro, 87 mm de altura de agua. cuatro diferentes frecuencias y dos

Son et al. [38]

Rehorek,
Michael y
Gubitz [39]

Grosjean et al.
(40]

Vega-Garzon,
Gomez-
Miranda y
Pefiuela [41]

995y 1179 kHz

Reactor
multifrecuencia
35,72, 110, and
170 kHz
850 kHz

20 kHz

574,856y 1134
kHz.

80, 160,y 320 W

60,90y 120 W

150 W

Densidad de
potencia de 140
W/L

Reactor 2: multifrecuencia, 57 mm de
didmetro, 155 mm de altura de agua
Un transductor

Acrilico tipo bath, 1.20 m x 0.6 m x
0.4 m.

Tipo horn, lecho fluidizado, 30 cm de
alturay 5 cm de diametro, 5 cm
altura de lecho fijo y particulas de
vidrio 4 mm de diametro.

Cilindro de vidrio, volumen de 500 ml|
con chaqueta de enfriamiento. Un
sonotrodo.

12

diferentes configuraciones de reactor.

Evaluacion de energia de cavitacidn
ultrasdénica utilizando métodos de mapeo
bi y tridimensionales.

Degradacién de colorantes industriales
azo, Naranja acido 5 y 52; azul directo 71;
negro reactivo 5 y naranja reactivo 16 y
107

Propagacion de ultrasonido dentro de un
lecho fluidizado.

Optimizaciéon de variables de operacion
mediante método de superficie de



O'Sullivan [42]

Merouaniy
Hamdaoui [43]

Pejin et al. [44]

Duckhouse et
al. [7]

Wen-Yi et al.
[45]

20 kHz

20,500y 1000
kHz

40 kHz

20y 850 kHz

20 kHz

Para sonotrodo 1:

120.3 -453.3
W/cm?

Para sonotrodo 2:

9.3-43.9 W/cm?
2.5W/cm?

125 W

frecuencia a
potencia de 20
kHz: 1.22 W
frecuencia a
potencia de 850
kHz: 22.34 W
600 W maximo.

Sonotrodo 1: 12 mm didmetro
Sonotrodo 2: 3 mm de didmetro

Cilindrico, enchaquetado, volumen de
500 ml

Reactor tipo bath

Didmetro de sonotrodo de reactor de
20 kHz: 7.3 cm

Didmetro de sonotrodo de reactor de
850 kHz: 1.3 cm

Reactor de vidrio tipo horn, con 6 mm
de didmetro del sonotrodo, volumen
de trabajo de 80 ml

respuesta en un reactor multifrecuencia
en degradacién de benzofenona 3.

Investigar el fendmeno de corriente
acUstica a través de un medio liquido
mediante PIV.

Estudio computacional y experimental de
la degradacion de contaminantes
organicos.

Factibilidad de pretratamiento ultrasénico
para mejorar la liberacién de azlcares
fermentables para  produccién de
bioetanol.

Evaluacién del efecto de sonicado en la
desinfeccion microbiana usando
hipoclorito.

Evaluacién del efecto de la intensidad
ultrasénica sobre los cambios
conformacionales en pectina de citricos.
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2.4.2 Potencia ultrasonica

La potencia ultrasénica es, junto con la frecuencia de irradiacién, uno de los pardmetros mas
importantes en los reactores sonoquimicos [31]. La tasa de disipacion de la potencia afectara el
numero, tamafio y tiempo de vida de las burbujas en el medio liquido y también el incremento de
la temperatura el cual se encuentra directamente relacionado a la solubilidad del gas y la presidn

de vapor [46].

La potencia ultrasdnica se relaciona con el drea de los piezoeléctricos mediante la intensidad
acustica, ya que ésta se define como la cantidad de potencia disipada en el fluido por unidad de area

de superficie de irradiacion.

La seleccién adecuada de la potencia incrementa la eficiencia de operacién y por lo tanto, reduce el
costo para un proceso dado, por lo cual se recomiendan grandes superficies de irradiacion de los
transductores para asegurar intensidades de potencia bajas [31]. Se han reportado en literatura
rangos normales de intensidad de irradiacidn dptima, de 5 a 20 W/cm?, sin embargo, depende de la
aplicacién final del reactor [46]. En la Tabla 2.1, se presentan algunos trabajos realizados, detallando

la potencia empleaday la finalidad del estudio.

2.5 Desempefio en reactores sonoquimicos

Considerando al escalamiento como el siguiente paso respecto a la investigacion realizada en
reactores sonoquimicos, se tiene que las caracteristicas hidrodindmicas y el mezclado juegan un
papel fundamental, por lo cual se puede evaluar el desempeiio de un reactor sonoquimico en

funcién del tiempo de mezclado, la transferencia de masa y el patrén de flujo [31] .

2.5.1 Tiempo de mezclado
Se puede definir el tiempo de mezclado como el tiempo que se requiere para que la salida de una
sonda normalizada alcance y permanezca entre 95y 105 % (+5%) del valor de equilibrio final, este

valor es llamado el tiempo de mezclado 95 %.

El tiempo de mezclado es un factor muy importante en el disefio de un reactor y no es la excepcion
en sonoreactores. Es un pardmetro relacionado con las reacciones en el entendido de que, en
reacciones muy rapidas, la medida de la tasa de reaccidén es completamente dependiente de la tasa

de mezclado, en este caso el tiempo de mezclado es mucho mayor que el tiempo de reaccién. En
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reacciones muy lentas, el tiempo de mezclado no tiene efecto en la cinética de reaccién, ya que la

reaccion toma mucho mds tiempo que el de mezclado [17] .

Existen diversas técnicas para su evaluacidn en reactores convencionales sin embargo solo algunas
pueden utilizarse en reactores sonoquimicos, tales como medida de pH, oxigeno disuelto,

conductividad, velocimetria de imagen de particula y dindmica de fluidos computacionales [46].

Dado que mayoritariamente han sido estudiados los sonoreactores tipo horn, es que se conoce que
es similar el mezclado a otros sistemas de mezclado por jet y los resultados pueden correlacionarse
de manera similar al caso de los jets de mezclado en tanques. En los reactores tipo horn, el tiempo
de mezclado tiene una relacién con la posicién y didmetro del sonotrodo, asi como también de Ia

geometria del recipiente [47].

2.5.1.1 Técnica de sonda de conductividad

Tiene como ventaja el de ser una prueba econdmica y rdpida para determinacion del tiempo de
mezclado ya que el tiempo de respuesta es corto. Esta técnica utiliza un electrolito como trazadory
una sonda de conductividad monitorea la conductividad local como una funcién del tiempo. Si la
concentracién del electrolito es baja, la concentracién es directamente proporcional a la
conductividad. Las salidas de la sonda son procesadas para calcular el tiempo de mezclado para el
sistema en consideracion. Esta técnica no es adecuada para mediciones en sistemas cuyas
soluciones no conduzcan corriente y en sistemas en los cuales las propiedades reoldgicas del liquido
sean sensibles a cambios en la concentracion de la sal. Los datos deben ser primero normalizados
para eliminar el efecto de las diferentes sondas, esta normalizacidon se efectia entre un valor inicial
de cero antes de la adicién del trazador y un valor estable medido despues de que la prueba se ha
completado. La salida normalizada se obtiene mediante la ecuacién 2.5:

_ C;—Cy (2.5)
" Co — C

Donde C'; es la salida de la sonda normalizada [17].

C';

2.5.2 Transferencia de masa

Las operaciones de transferencia de masa se caracterizan por transferir una sustancia a través de
otras a escala molecular [48]. La transferencia de masa es un efecto secundario y un objetivo critico
de la operacién de mezclado. El gas debe estar en contacto efectivo y eficiente con el liquido para

proveer transferencia de masa (absorcién o desorcidn; absorcion de gas dentro del liquido o
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producir una reaccion quimica). Algunas veces el gas sélo provee energia para el mezclado del
liquido. El proceso de transferencia de masa en gas-liquido en sistemas turbulentos esta controlado
principalmente por la disipacidn de potencia en los fluidos y la fraccidn de volumen de gas (¢). La

potencia, junto con las propiedades del fluido, repercuten en el tamafio de burbuja [17].

En reactores sonoquimicos, diversos estudios se han realizado para evaluar el impacto de la
cavitacion sobre el tamafio de burbuja y el volumen que éstas ocupan en el sonoreactor,
principalmente utilizando DFCy con un solo sonotrodo en reactores tipo horn [21], [49]. Asi mismo,
se han realizado algunos estudios de manera experimental, en reactores tipo horn y tipo bath,
mayoritariamente utilizando bajas frecuencias, para evaluar el coeficiente de transferencia de masa
volumétrica (K, a) para transferir oxigeno gaseoso del aire al agua [50], asi mismo se han analizado
el efecto de la solubilidad y transferencia de masa pero de igual manera, en reactores de baja
frecuencia [51]. A este respecto, falta realizar mas trabajos de tipo experimental en ambos tipos de
sonoreactores y con diferentes geometrias, para complementar las investigaciones realizadas

mediante DFC.

2.5.3 Patrén de flujo

Los patrones de flujo han sido muy estudiados en los reactores ideales tales como el flujo pistén o
el mezcla completa. En reactores de tanque agitado se tiene regularmente identificado el patrén de
flujo cuando se emplean impulsores [52], sin embargo este tema es objeto de estudio aun para el
caso de los sonoreactores, ya que ademas de los tipos mencionados anteriormente (tipo horn y
bath), pueden contar con diversidad de configuracién de los piezoeléctricos ademas de presentar

diversas formas geométricas y volumenes.

Con relacién a lo anterior, se puede utilizar la técnica de PIV o LDA para evaluar las velocidades de
la corriente acustica en los fluidos, a este respecto se han realizado diversos estudios, encontrando
valores tales como 0.0078 m/s en un sonoreactor rectangular [53] o de 0.01 a 0.03 m/s para un
reactor cilindrico de PVC con un transductor en la base [54]. También se han hecho algunos intentos
por evaluar el efecto de la potencia sobre el patrén de flujo, pero principalmente mediante DFC, en
la seccién 2.6 se detallan los estudios realizados a sonoreactores via simulacién. Tocante a este
tema, se posee informacion bastante detallada de la evaluacion de patrones de flujo en reactores

convencionales, tal como los reactores de tanque agitado, la cual se detalla a continuacion.

16



2.5.3.1 Numero de flujo axial y tiempo de circulacién axial

El nimero de flujo axial (Q/,) se utiliza para caracterizar los lazos de conexion en el sistemay puede
evaluarse a diferentes alturas del reactor, empleando ya sea la superficie de integracién positiva v,
o negativa, v, de la componente de velocidad axial en un plano particular horizontal, como se

describe en la ecuacion 2.6:

(2.6)
Qax(z) = f v dA = f v, dA
A A
Para el caso de los reactores de tanque agitado, A representa la seccién radial del mismo.
El flujo axial promedio (Q,,), para el recipiente entero se define como:
H
_Jo Qaxny 42 2.7)

Q =
ax(z) foH dz

La adimensionalizacidn de la tasa de flujo axial y la tasa de flujo axial promedio, mediante ND? en

ambos casos, nos da el numero de flujo axial Néax(z) y el numero de flujo axial promero Nyguyx(2) :

, Qax(z) (2.8)
Nan(z) = 3
ND;

N _ an(z) (2-9)
Qax(z) — ND3
i

Donde N, representa el nimero de revoluciones por segundo del impulsor y D; el didmetro del

impulsor.
La ecuacién 2.10 define al tiempo de circulacién axial promedio (74, ) [55]:

v (2.10)
an(z)

Tax

Donde V se refiere al volumen del reactor. Fisicamente el tiempo de circulacién representa el

tiempo para que un elemento del fluido cubra el volumen entero, V, del tanque [56].

Dado lo anterior es que se requiere mds investigacion referente al patron de flujo, es decir,
evaluacion de los perfiles de velocidad radial, axial, asi como también el efecto de la potencia sobre

los reactores sonoquimicos, por lo cual en esta investigacion se determind lo antes mencionado.
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2.5.4 Eficiencia energética

Considerando dos aplicaciones principales del ultrasonido: las basadas en el efecto quimico
(sonoquimica) y la basada en el efecto fisico generado por el colapso de las burbujas
(sonoprocesamiento) [1], es que toma relevancia la evaluacién de la energia en un sonoreactor, ya
qgue la conversién de energia es un factor critico si lo que se desea es el escalamiento de dichos

reactores para su uso industrial, tema que representa hoy dia un reto para los investigadores.

En este entendido, la potencia acustica disipada por una onda ultrasdnica en el seno del liquido es
un parametro clave para expresar la eficiencia de un reactor sonoquimico, de igual manera esta
potencia tiene una influencia trascendental en el rendimiento sonoquimico [57]. Se ha estudiado
gue en la disipacién de energia, los factores que tienen influencia son el tipo de solvente y por ende
sus propiedades, tales como la atomizacién ultrasénica, la potencia eléctrica entregada al

transductor sobre la potencia eléctrica (n,), y |a altura del liquido en el reactor [1].

2.5.4.1 Método calorimétrico
Un método que ha sido utilizado para la determinacién experimental de la potencia ultrasénica
(Pys) es el método calorimétrico, éste ha sido probado no solo empleando agua en el sonoreactor,

sino también en medios no acuosos, tales como etanol, tolueno, ciclohexano, xileno y naftaleno [1].

El método calorimétrico, también llamado calorimetria, se basa en la irradiacion ultrasdnica de un
liguido con una masa conocida, con el subsecuente incremento de la temperatura debido a la
absorcién de energia ultrasdnica. De esta manera, se puede evaluar la potencia ultrasdnica
mediante la medicion del incremento de la temperatura en un periodo seleccionado de tiempo,

empleando la capacidad calorifica del liquido.

El incremento en la temperatura es principalmente debido a la atenuacidn/absorcion del
ultrasonido en el sonoreactor. Es conocido que la atenuacién del sonido es una funcién de la

distancia de irradiacidn, frecuencia aplicada y caracteristicas de la solucion [58].

2.5.5 Produccién de peréxido de hidrégeno

Continuando en el sentido de la utilizacidn del ultrasonido en su efecto quimico (sonoquimica), se
sabe que el peréxido de hidrégeno (H,0,) generado durante la irradiacidon ultrasdnica es
sumamente poderoso para la degradacion de contaminantes acuosos [59], [60] ya que es un

oxidante fuerte para reacciones en fase liquida. La cavitacién tiene un papel fundamental para la
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oxidacién de componentes, debido a que las elevadas temperaturas y presiones generadas debido

al colapso de las burbujas, generan los siguientes radicales [61], [62] :

H,0+))) » OH+H (2.11)
0,+))) — 20 (2.12)
OH+0 - O0H (2.13)

0 + H,0 — 20H (2.14)
H+ 0, » 00H (2.15)

OH + H - H,0 (2.16)
20H - H,0 + 0 (2.17)
00H + OH - 0, + H,0 (2.18)
20H - H,0, (2.19)
200H - H,0, + 0, (2.20)
H + H,0, » OH + H,0 (2.21)
OH + H,0, —» 00H + H,0 (2.22)
2H - H, (2.23)

En las ecuaciones 2.11-2.23, el simbolo “)))” representa la irradiacién ultrasdnica, pudiendo
observarse la formacidon de especies reactivas tales como OH, H, y OOH, formadas mediante la

sondlisis de las moléculas de agua, asi como también H,0, y H, gaseoso, mediante OHy H .

Asi mismo, en el interior de las burbujas se destruyen algunos componentes organcos gaseosos
mediante pirdlisis. Las temperaturas extremas alcanzadas por el colapso de las burbujas propician
la formacion de los radicales quimicos, tales como los radicales hidroxilo [63]; los radicales quimicos
son muy reactivos y pueden interactuar ya sea con otros radicales o con otras especies quimicas en
solucidn [64]; dicha produccion ha sido aprovechada para la degradacidn de diversos componentes
indeseables en la materia, en combinacidn, por ejemplo, con fotocatalisis [5], o con la presencia de
Oxidos metalicos tales como 6xido de aluminio, a diferentes potencias ultrasénicas, para la remocidn

de Rodamina B [65].

2.5.5.1 Dosimetria de Kl
En el contexto de la formacion de iones hidroxilo mediante la sondlisis, se tiene a la dosimetria de

KI como un método empleado para evaluar la produccién de radicales OH, basado en la oxidacidon
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de yoduro. lones I~ son oxidados por radicales OH para dar I,. Cuando el exceso de iones [~ estan
presentes en la solucion, I, reacciona con los iones I~ para formar iones I3, los cuales pueden
detectarse por su absorbancia dptica a 355 nm [58]. Se han realizado investigaciones en donde se
ha determinado que mayor potencia o intensidad de ultrasonido mejora la formacion de H,0,, sin
embargo evaluando la adiciéon de perdxido a reactores sonquimicos y tomando un testigo sin la
adicién del mismo, se ha evaluado también que a elevadas concentraciones de H,0,, éste puede
actuar como depredador de los radicales hidroxilo al formar iones hidroperoxido [66], [62]. Se ha
determinado también que el agua de grifo tiene minerales y quimicos organicos que inhiben la

formacién de H,0, [62].

2.6 Simulacién en reactores sonoquimicos

Diversos autores han estudiado el efecto de ultrasonido sobre las propiedades de los fluidos,
teniendo diferentes configuraciones respecto a los reactores empleados, asi mismo entre sus
técnicas de validacion mas recurrentes se encuentran la velocimetria de imagen de particula (PIV),
la anemometria doppler de laser (LDA) y las reacciones Villermaux-Dushman, dependiendo de las
variables de estudio. Entre algunos de los estudios empleando DCF y modelos de turbulencia en
reactores sonoquimicos se han desarrollado modelos para la prediccién de la corriente acustica y
calor inducido generado por un reactor sonoquimico con un sonotrodo, asumiendo que la punta del
sonotrodo es una entrada de flujo [67]. Las velocidades de DFC predichas se ajustaron con los datos
experimentales mediante anemometria doppler de laser (LDA), para densidades de potencia
mayores que Wo/V 225 kWm3, describiendo adecuadamente las corrientes generadas por
ultrasonido de baja frecuencia y alta potencia. En otro trabajo [68] se simulé mediante DFC un
sonoreactor a 1.7 MHz, con enfoque en mezclado mecanico y se realizé una comparacién con un
reactor de tanque agitado equipado con un impulsor Rushton; se encontré que a la misma potencia
consumida, el sonoreactor presenté una mayor y mas uniforme distribucién de velocidad
comparada con el tanque agitado, sin embargo no se compararon resultado experimentales. Otros
estudios [69] han simulado el movimiento de los piezoeléctricos a una frecuencia de 1.7 MHz, para
evaluar el efecto en la tasa de mezclado. Los resultados indicaron que la corriente acustica fue en
direccion de la propagacién de la onda y su mdaxima velocidad cerca de la superficie del
piezoeléctrico. Por otra parte, se ha investigado el efecto de ondas ultrasénicas (microcorrientes y
cavitacion) de 24 kHz y 1.7 MHz sobre la transferencia de calor de un alambre de platino delgado

[70]. Encontraron que el transductor ultrasénico de 1.7 MHz aumento la tasa de transferencia de
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calor mas eficientemente que la frecuencia baja, asi mismo observaron que la eficiencia de Ia
transmisién de ultrasonido con las ondas de alta frecuencia fue mayor que la frecuencia baja a varias
amplitudes de potencia. Respecto al analisis DFC, para ondas de alta frecuencia, obtuvieron menos
fraccion de volumen de fase de vapor y mayores velocidades a corrientes de flujo en comparacion
con bajas frecuencias. De esta manera, para bajas frecuencias de onda la creacidn de cavitacion
acustica fue el principal mecanismo de incremento de transferencia de calor, pero para alta
frecuencia las mas fuertes corrientes acusticas fueron el principal mecanismo. A su vez, se investigd
el efecto de ondas ultrasénicas de baja frecuencia (42 kHz) sobre el mezclado en un reactor tipo T,
para lo cual emplearon la reaccidon de Villermaux-Dushman [71]. Se observé que las ondas
ultrasodnicas tuvieron una influencia favorable sobre el producto de distribucién y el indice de
segregacion a varias tasas de flujo total ya que en todos los casos el indice de segregacién decrecid
con el incremento en el flujo total. Como resultado obtuvieron que el indice de segregacion
incremento de 10-20% por el bajo consumo de energia (2.45 WKg) por el transductor, lo anterior
se explic6 mediante DFC. De igual manera [72], se estudid el efecto simultaneo de ondas
ultrasodnicas de 1.7 MHz y microparticulas poliméricas sobre el comportamiento del micromezclado,
para lo cual se utilizé un modelo multifasico Euleriano basado en la teoria cinética de flujo granular.
Se modeld la prueba Villermaux-Dushman, utilizando la relacién del indice de segregacion como
criterio para evaluar el desempefio del micromezclado. Se encontré que la propagacion de
ultrasonido de alta frecuencia puede prevenir la aglomeraciéon de microparticulas y también tiene
un efecto directo sobre la eficiencia del micromezclado debido a la generacion de corriente micro y
acustica. Por otra parte, se encontrd que la potencia del ultrasonido afecta significativamente las
condiciones de puntos calientes y velocidad de oscilacion de las burbujas, mediante empleo de DFC,
observaron que el volumen total de microburbujas incrementé alrededor de 4.95 % con cada 100
W de incremento en la amplitud de la potencia [73]. La velocidad de la corriente acustica incrementé
de 29 a 119 cm/s como incremento de potencia, lo cual se corrobord con los resultados de PIV. Se
simulé también un tipo peculiar de cavitacién ligada a un transductor tipo horn (supercavitacién
acustica) [74]. Para tal fin, se probaron diversos modelos de cavitacion, reportando que ninguno de
ellos predijo adecuadamente las principales caracteristicas del flujo de cavitacién en la vecindad de
la punta del sonotrodo. Probaron el modelo desarrollado contra medidas sobre el horn de cavitacidon
ultrasénico y se obtuvieron resultados precisos en términos de dinamica cavitacional, volumen de
cavitacion, pulsaciones de presion y campos de velocidad. A su vez, se ha investigado la influencia

de la corriente acustica inducida por ultrasonido de baja frecuencia sobre la transferencia de masa
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en un sistema de dos fases en 3D [49]. Se compard la operacion de dos diferentes sonoreactores
con un reactor de tanque agitado; encontrando que el coeficiente de transferencia de masa
volumétrica presenta una relacion lineal (con la pendiente de +1) con la amplitud de ultrasonido.
Sin embargo este incremento fue mas significativo con la tasa de rotacidon del impulsor en el
recipiente agitado. Se simulé un sonotrodo vibrante [75] y se estudid el patrén de flujo inducido
con una nueva condicién de frontera de movimiento, de esta manera el Unico pardmetro que se
necesitd fue la amplitud del sonotrodo vibrante. Se estudiaron los campos de velocidad y presion
dentro del medio fluido, las distribuciones de volumen de vapor y funciones de corriente. La
validacion de los resultados numéricos se realizd mediante la técnica de PIV, mostrando una
concordancia cercana. En la Tabla 2.2 se describen los modelos de turbulencia empleados y las
condiciones de simulacién en DFC. Como se puede observar, la mayoria de estos estudios utiliza

solamente un piezoeléctrico y bajas frecuencias, y en todos los casos utilizan el modelo k-¢.

Con base en lo anterior, en el presente trabajo se utilizéd también la simulacién numérica mediante
Large Eddy Simulation (LES), por sus ventajas en los calculos sobres los modelos RANS, pues han
mostrado un mejora significativa en las predicciones en flujos vorticales, importantes para el
mezclado, y otras estructuras mas complejas en los campos de flujo donde los modelos RANS
frecuentemente fallan [76]. Adicionalmente, a diferencia de los otros trabajos, se utilizaron

reactores industriales tipo bath de altas frecuencias.
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Tabla 2.2. Condiciones de simulacion en DFC de reactores sonoquimicos.

Referencia Modelo de Frecuencia y/o No. De Condiciones de simulacién en DFC
turbulencia potencia (W) piezoeléctricos
Trujillo y k-g 30,50y 70 1 2D
Knoerzer estandar . - .
67] Elementos triangulares (no especifica el nimero).

Parvizian et al.

[68]

Parvizian et al.

(69]

Entrada de velocidad

3 K 1
2
()

COMSOL

2

k-€ 1.7 MHz 4 3D

Malla de 888,268 elementos tetraédricos, con refinamiento en la parte de los
piezoeléctricos.

Condicion frontera: entrada de presion en los piezoeléctricos.
P, = Py cos[w(t + z/c)]
Paso temporal: 1x107
Algoritmo: Discretizacion mediante upwind de primer orden.
Residuales 1x107° en todos los pardmetros.
k-€ 3D

Malla dinamica de elementos triangulares en los piezoeléctricos y hexaédricos en el resto
del dominio.
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Dehbani et al. k-g 1.7 MHz con
[70] potencia
disipada de 9.6
Wy 24 kHz con
potencias
disipadas de
17.6,23.8,27.4
and 27.9 W

Rahimi et al. k-¢ 42 kHz

[71]
(no reporta

potencia
utilizada)

Discretizacién: Esquema de primer orden. El momento, la energia turbulenta y la tasa de
disipacion turbulenta se discretizaron con el esquema upwind de primer orden.

Condicién frontera: Velocidad de vibracion de piezoeléctrico
&(t) = wAy sin(wt)cos(2m y /1)
Paso temporal: 7.353 x10°%s

Celdas triangulares y tetraédricas estructuradas (nimero de elementos no
especificados).

Algoritmo: SIMPLE con esquema fuerza de cuerpo ponderada y discretizaciéon con
esquema upwind de primer orden.

Entrada de velocidad (en ambos piezoeléctricos).

V = Ayw sin(wt)

3D
Malla hexaédrica de 1,026,000 elementos
Malla dinamica
Residuales: 1x10® para componentes quimicos y 1x10°® el resto de componentes.
Condicidn de frontera: entrada de velocidad.
Algoritmo: SIMPLE presién-velocidad
Acoplamiento con presién estandar y upwind de segundo orden

Esquema de discretizacién para momento.
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Rahimi et al. k-¢ 1.7 MHz 1 3D

72
[72] Malla tetraédrica estructurada en los piezoeléctricos y malla hexaédrica estructurada, en
el resto del dominio, 210,477 elementos.
Malla dindmica.
Algoritmo: SIMPLE, energia y disipacidn turbulenta fueron discretizados usando un
esquema upwind de segundo orden. La fraccién de volumen utilizando el esquema
QUICK.
Paso temporal: 7.353 x 108 s.
Residuales: 1x10® para componentes quimicos y 1x107° en el resto de los pardmetros.
Sajjadi, Raman k-g 24 KHz 1 3D

y Ibrahim [73]
100-400W Paso temporal: 1x10° s

Residuales: x107°

Numero de elementos: 499,758 elementos tetraédricos

Entrada de presion:
P = PA sin (wt)
Método SIMPLE, junto con esquema upwind de primer orden.

ANSYS FLUENT
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Znidarcic,
Mettin, y Dular
[74]

Sajjadi et al.
[49]

k-€ 20 kHz

realizable
70 W

(990W/cm?)

k- 24 kHz

200-400W

Malla dinamica, de 9800 elementos

Algoritmo: COUPLED, upwind de segundo orden para discretizar ecuaciones de momento
y energia cinética turbulenta. Para discretizacién de gradiente y para mayor estabilidad
se empled el método basado en nodos Green-Gauss , se empled un upwind de primer
orden para el calculo de ecuaciones de continuidad y transporte de fracciéon de volumen
de vapor.

Condicién frontera: Movimiento de pared.
Residuales: 1x10°® para la ecuacién de energia y 1x10* para el resto de los pardmetros.
40 iteraciones por paso temporal
Paso temporal: < 1x10° s
3D

Celdas tetraédricas, 144,488; 154,223 y 330,700 elementos para los dos sonicadores y el
recipiente agitado, respectivamente.

Algoritmo: SIMPLE junto con el esquema de discretizacion upwind de segundo orden
Paso temporal: 1x10®
Residuales: 1x10°
Entrada de presidn (para los sonoreactores)
P(t) = —P,sinw(t +y/c)

ANSYS-FLUENT
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Rahimi,

Movahedirad y

Shahhosseini
[75]

k-¢

20 kHz

100-400 W

2D
Malla dindmica; 41,690 elementos triangulares
Paso temporal: 5x10° s

Condicién de frontera: Movimiento de pared, referida al piezoeléctrico con la siguiente
ecuacion:

Uynr (1, t) = Epaxnf [1 - (%)2 + 2 (%)2 In (T ; 5) cos (ant)]

Algoritmo: PISO con discretizacidon upwind de segundo orden para energia cinética
turbulenta y ecuaciones de energia; upwind de primer orden para continuidad y tasa de
disipacion
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2.7 Dindmica de fluidos computacionales (DFC)

La dindmica de fluidos computacionales (DFC), es un campo de estudio dedicado a solucionar
ecuaciones de flujo de fluidos con computadora o con computadoras que trabajan en paralelo. La

dindmica de fluidos computacionales se complementa con el analisis experimental [77].

La dindmica de fluidos computacionales es considerada una herramienta fundamental para los
ingenieros, la simulacion DFC proporciona informacidon referente a detalles sobre cémo se
desarrollan productos y procesos. De igual manera se emplea para resolver problemas de
optimizacion. El tiempo de obtencidn de resultados ha disminuido a medida que las computadoras

se hacen mas potentes y el software emplea cada vez algoritmos mas eficientes [78].

2.7.1 Ecuaciones de movimiento
Se tienen las siguientes ecuaciones de movimiento, para un flujo laminar estacionario de un fluido
viscoso, newtoniano, incomprensible, con p y v constantes y sin efectos de superficie libre. La

ecuacion 2.24 es la de continuidad (de conservacidon de masa), es una ecuacion escalar:

V.V =0 (2.24)

La ecuacidén 2.25 es la denominada ecuacién de Navier-Stokes (ecuacion de transporte de cantidad

de movimiento lineal en el dominio computacional), la cual es una ecuacion vectorial:

N 1. 5 2.2
(V.Y = —=VP' + vV?V (2.25)
p
Donde: V es la velocidad del fluido, p es su densidad y v es la viscosidad cinematica (v = u/p).

Debido a que no hay efectos de superficie libre, se puede emplear la presién modificada P’ y, de

esta manera, eliminar el término de gravedad de la ecuacion 2.25.

2.7.2 Flujo turbulento

Las ecuaciones de Navier-Stokes describen el comportamiento de los fluidos, y dentro de éstos, de
los flujos turbulentos, sin embargo, su resolucién demanda gran cantidad de tiempo. La simulacién
numérica directa (DNS) de las ecuaciones de Navier-Stokes para pequefios sistemas es muy util para

comprender la turbulencia y para desarrollar nuevos modelos.
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Para flujos mds complejos no es posible resolver del todo las fluctuaciones de turbulencia. La mayor
parte de las simulaciones en ingenieria son realizadas con métodos Reynolds-Avaraged Navier-
Stokes (RANS). En estos modelos las fluctuaciones turbulentas son promediadas en el tiempo, se
pueden simular con estos modelos velocidades promedio razonables, sin embargo todo lo que
ocurra sobre una escala debajo del tamafio de malla no se resuelve, por lo cual se deben emplear

modelos adicionales para incluir estos fenémenos.

Un método mas costoso que los modelos RANS, pero efectivo es el denominado Large-Eddy
Simulation (LES), que consiste en resolver Unicamente la turbulencia de gran escala, filtrando la
escala fina de turbulencia, y en modelar esa pequefia escala como viscosidad efectiva de flujo
dependiente. Esta simulacién consume mucho tiempo de cémputo y se pueden llegar a requerir

semanas para obtener buenos promedios estadisticos para flujos simples [78].

2.7.3 Ecuaciones RANS y el problema de cierre

El promedio de tiempo es definido como:

17 (2.26)
f=limz | f0de
0
La variable instantanea se define como la suma de la media y el componente fluctuante:
p=p+p U= i+ (2.27)

Promediando las ecuaciones de Navier-Stokes, se obtienen las ecuaciones promediadas de Reynolds

Navier-Stokes (RANS):

i) 0(pu;
_p+ (pu;) —0 (2.28)
ot axi
a(pu;) 0(pu;u; op 0 ou; Ju; 2 _ou 0 (2.29)
Jat 0x; ox; 0x; dxj 0x; 3 7 ox, 0x;
En la ecuacion 2.29 se encuentra el tensor de esfuerzo de Reynolds, R;;, definido como:
Rij = —puuy (2.30)
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i uY uw (231)
Rij=—=p| vv' Vv W
wu' wiv' w'w

De esta manera, R;; es un tensor de segundo orden asimétrico que proviene de promediar el
término de aceleracion convectiva en la ecuacién de momento, por lo cual esfuerzo de Reynolds
provee el efecto promedio de conveccidn turbulencia (fluctuante al azar), el cual es altamente
difusivo. El tensor de esfuerzo de Reynolds en las ecuaciones de RANS representa una combinacién

de mezclado debido a fluctuacién turbulenta y suavizado por el promedio [79].

Existen modelos clasicos de turbulencia, tales como el k-& y el modelo de esfuerzo de Reynolds, los
cuales se emplean para modelar los términos adicionales en las ecuaciones de flujo dependientes

del tiempo (promedio de Reynolds) [80].

2.7.3.1 Modelos k-&

Los modelos k- € se encuentran dentro de los modelos RANS, son conocidos como modelos de dos
ecuaciones, y hacen la misma suposiciéon de equilibrio local, la cual implica que las escalas de
turbulencia son localmente proporcionales a la media de las escalas del flujo, por lo cual la mayoria
de modelos de dos ecuaciones estarian en un error cuando se apliquen a flujos que no estén en

equilibrio [81].

2.7.3.1.1 Modelo k — £ estandar

El modelo k — ¢ estandar tiene dos ecuaciones, una para k y otra para &, aqui se utilizan para definir

la escala de velocidad 9 y la escala de longitud € respectivamente de la escala de turbulencia grande

como sigue:
9 = k1/2 (2.32)
p k3/2 (2.33)
T e

Se podria cuestionar la validez de utilizar la variable de “pequefios Eddies” ¢ para definir la escala
de “gran Eddy” ¥, esto se permite hacer debido a que a altos nimeros de Reynolds la velocidad a la
cual los eddies largos extraen energias del flujo promedio es emparejada a la velocidad de
transferencia a través del espectro de energia a pequefios eddies si el flujo no cambia demasiado

rapido. Con un andlisis dimensional, la viscosidad del eddy se especifica de la siguiente manera:
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k? (2.34)
pe = Cpde = pC,—

Donde C, es una constante adimensional. El modelo k — ¢ estandar utiliza las siguientes ecuaciones

de transporte parak vy €:

d(pk) . - [He (2.35)
SETE + div(pkU) = div [G—Rgrad k] + 2u:S;5.Sij — pe
a(pe) . [l £ g2 (2.36)
TR + div(pel) = div [G—Egrad e] + CleEZ.utSij-Sij - ngp?
Es decir
Razén de Transporte Transporte Tasa de Tasa de
cambio deko dekoe produccion destruccion
dekoe + € por = por + dekoe - dekoe
conveccion difusion

Las ecuaciones 2.34 a 2.36 contienen cinco constantes ajustables: Cy, g, 0¢, C1¢ ¥ Cy¢. El modelo
k — € estdndar emplea valores para las constantes que llegan a un buen ajuste para un amplio rango

de fluidos turbulentos:
€, =0.09 0, =1.00 0, =130 C;, =144 Cp, =192

Las constantes C;.y C,. permiten una proporcionalidad correcta entre los términos en las

ecuaciones k y €. Para calcular el esfuerzo de Reynolds se emplea la relacidon de Boussinesq:

— ou;  au; 2 2 (2.37)
—PULY =

%, + o) 3 PkSij = 2u:Si; — 7 pkdy;

2.7.4 Large-eddy simulation (LES)

Se puede decir que LES ocupa un lugar intermedio entre los enfoques DNS y RANS, ya que los
grandes eddies se resuelven directamente en LES, mientras que los pequeiios eddies se modelan.
Asi mismo, las ecuaciones gobernantes empleadas en LES se obtienen filtrando las ecuaciones de

Navier Stokes dependientes del tiempo, ya sea en espacio de Fourier o espacio de configuracion

[83].
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En este sentido, LES también se basa en la teoria sobre turbulencia de Kolmogorov, la cual hace la
presuncién de que los grandes eddies del flujo dependen de la geometria del flujo, mientras que los
pequeinos eddies son similares y tienen un caracter universal, el efecto de las escalas universales
pequefias (las asi llamadas escalas de submalla) se modelan empleando un modelo de escala de
submalla (SGS). Las ecuaciones gobernantes en LES son espacialmente filtradas en lugar de
ensambladas o promediadas con el tiempo, la justificacion es que los eddies mas grandes contienen
la mayor parte de la energia, realizan la mayor parte del transporte de las propiedades conservativas
y varian mas de un flujo a otro; se cree que los eddies mas pequefios son mas universales y menos

importantes y deben ser mds faciles de modelar.

La escala grande o campo de escala es un promedio local del campo completo, para un flujo

unidimensional, la velocidad filtrada se define por la ecuaciéon 2.38:

u, =fG(x, xu; (x")dx' (2.38)

Donde G (x,x"), el nucleo filtrado, es una funcién localizada que es grande Unicamente cuando x y
x' no estdn muy lejos. Cuando las ecuaciones de Navier-Stokes son filtradas, se obtiene un grupo de
ecuaciones muy similares a las RANS:

ou, oJu, 10p 0%, (2.39)

ot " ox;, T pox U oxox,

Donde las definiciones de velocidades difieren de las RANS, pero los problemas de cierre son muy
similares. Ya que w,u; # w,u;, se debe introducir una aproximacion del modelo para la diferencia
entre los dos lados de esta desigualdad 7;; = w,u; — w, ;. En este contexto de LES, 7;; = ©,u; —
U4, ; se denomina escala de submalla de esfuerzo de Reynolds (SGS), cuyo rol desempefiado en LES
es similar al que en RANS desempefia por el esfuerzo de Reynolds en RANS, siendo diferente la fisica

del modelo.

Escribiendo el campo de velocidad completo como una combinacion del campo filtrado y el campo
de escala de submalla, se puede descomponer el esfuerzo de escala de Reynolds de submalla

(SGSRS) en los tres grupos de términos siguientes [76]:

i = (W — i) + (Tu + Gu;) + wy
1 11 111
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2.7.4.1 Modelo de adaptacioén a |a pared local de viscosidad eddy (WALE)

El modelo WALE se basa en un tensor invariante y reproduce la escala propia a la pared, se ajusta
bien para LES en geometrias complejas con métodos estructurados y no estructurados porque no
se requiere de un filtrado explicito y Unicamente se requiere informacién local para construir la
viscosidad de eddy. El modelo es sensible al esfuerzo y a la rotacidn de las estructuras turbulentas

pequenas.
En el modelo WALE, la escala de viscosidad de eddy v, se evalua de la siguiente forma

Vsgs = Cieb[Ksgs (2.40)

Donde Cj es una constante del modelo y kg4 es la energia cinética de submalla. La parte simétrica

del cuadrado del tensor de gradiente de velocidad S¢ se calcula:

d_ 1(6&@ @6@-) 1 0ty 01 (2.41)
ij = 2

0x; 0x;  0x; dxy

La escala de energia cinética de la submalla kg, es:

= (B2) 0 242
sgs — 2
‘i ((S_US_U)S/Z + (5555 5/4)

Donde el tensor de velocidad de deformacién a escala resuelta se define como:

s _1fow 9% (2.43)
SU T2 <6xj + axl->

Sustituyendo la ecuacién 2.42 en 2.40, se obtiene la ecuacién 2.44 [85]:
(sésd 3/2 (2.44)
Joij

(fijgij)S/z + (8555 i

VUsgs = (CWA)Z
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2.8 Simulacion DFC

En general, se identifican los siguientes pasos en una simulacién DFC: Modelado de la geometria,
generacion de la malla, definicion de modelos, seleccién de propiedades, seleccidén de propiedades

de entrada y salida, solucion y postprocesamiento [78].

2.8.1 Modelado de la geometria

En esta parte se desarrolla el dominio computacional, es decir, la region de interés, para lo cual se
realizan trazos en dos dimensiones (2D) o tres dimensiones (3D), segun el objetivo del estudio, para
tal desarrollo, se puede hacer uso de un programa de disefio asistido por computadora (CAD) con
una posterior importacién hacia el software para DFC o incluso éste puede, como en el caso de

ANSYS, contar con un CAD [80].

2.8.2 Generacién de la malla (mallado)

Se refiere a la division del dominio en muchos elementos pequefios llamados celdas las cuales
representan areas para dominios 2D y voliumenes para dominios 3D. Puede considerarse a cada
celda como un pequefio volumen de control en el que se resuelven las versiones separadas de las

ecuaciones de conservacién y transporte, tal como se muestra en la Fig. 2.4 [77].

Dominio Dominio

computacional \ computacional

Fronteras

Fronteras

Figura 2.4. Dominio computacional y celdas en 2D y 3D [77].

Las ecuaciones para transporte de momento son no lineales, lo cual implica que el volumen
computacional debe ser discretizado adecuadamente para obtener una solucién numérica precisa
de las ecuaciones [78], se tiene que una malla estructurada esta compuesta por celdas planas con
cuatro lados, para el caso de los modelos en dos dimensiones (2D), o celdas volumétricas con seis

caras para el caso de los modelos tridimensionales (3D). Una malla no estructurada consta de celdas
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de diversas formas, regularmente se emplean tridngulos o cuadrilateros (2D) y tetraedros o
hexaedros (3D), en la Fig. 2.5 se muestran los elementos a emplearse en dominios 2Dy 3Dy en la

Fig. 2.6 se muestra un ejemplo para malla 2D estructurada y no estructurada [77].

a) 2D b) 3D
Cuadrilatero Tridngulo Hexaedro prisma
Piramide tetraedro dodecaedro

Figura 2.5. Elementos de construccidn para mallas en a) 2D y b) 3D [78].

Malla triangular no estructurada Malla cuadrilitera no estructurada

X X

Figura 2.6. a) Malla estructurada b) malla triangular no estructurada c) malla cuadrilatera

no estructurada [77].

La mayoria de los programas DFC presentan la posibilidad de adaptacion de la malla, es decir, ya
que se ha obtenido un resultado preliminar, se puede realizar un refinamiento de la malla donde

sea necesario [78].

35



2.8.2.1 Calidad de malla

Independientemente de la malla seleccionada, la calidad de la misma juega un papel fundamental
en la convergencia de la solucién, aunque existen diversos criterios para la evaluacion de la calidad
de malla, los dos criterios mds comunmente utilizados son la ortogonalidad y la oblicuidad, ya que
ademas son los que se consideran para DFC en ANSYS-Fluent, recomendando mantener valores con
una ortogonalidad minima mayor a 0.1 y una oblicuidad maxima menor a 0.95 [86], tal como puede

observarse en la Fig. 2.7.

A
Excelente Muy buena Buena Aceptable Mala Inaceptable
0-0.25 0.25-0.50 0.50-0.80 0.80-0.94 0.95-0.97 0.98-1.00
B
Inaceptable Mala Aceptable Buena Muy buena Excelente
0-0.001 0.001-0.14 0.15-0.20 0.20-0.69 0.70-0.95 0.95-1.00

Figura 2.7. Espectros de calidad de malla A) Oblicuidad y B) Ortogonalidad [86]

2.8.2.2 Independencia de malla

Entre mas resolucién presente la malla, mayor exactitud habra en los resultados, sin embargo el
empleo de mallas con un gran nimero de elementos hace inoperante la simulacidn en el entendido
de que se requerird mayor tiempo de computo, por lo cual se requiere realizar un estudio de
independencia de malla. La forma estdndar de realizar el estudio es incrementando la resolucién en
un factor de 2 en todas las direcciones si es posible [77] o bien incrementar el nUmero de elementos
al 100 % [87], seleccionar la variable de estudio y realizar al menos tres mallas, comparando dicha
variable con la diferencia de elementos mencionada entre cada malla, y dilucidar de esta manera si
la diferencia entre esta variable y el tiempo de cémputo hace valido el empleo de un tamafio de

malla determinado.

2.8.3 Definicion de modelos

Para modelos de flujo laminar de una fase, las ecuaciones de Navier-Stokes se resuelven
directamente, sin embargo para flujos turbulentos o multifasicos, se debe seleccionar un modelo
mas apropiado. Dentro de cada modelo también tienen que elegirse muchos parametros, aunque

usualmente los valores por defecto son una buena opcién. También en ocasiones es necesario
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escribir un modelo propio haciendo uso de una subrutina o funcién definida por el usuario

(UDS/UDF) en algutin lenguaje de programacion.

2.8.4 Seleccion de propiedades

Se deben seleccionar las propiedades principales del fluido en cuestién, tal como viscosidad,
densidad y temperatura. Algunos programas DFC cuentan con bases de datos que incluyen estos

datos o de lo contrario puede introducirse los valores.

2.8.5 Seleccion de condiciones iniciales y condiciones frontera

Se deben seleccionar las condiciones frontera, tal como pared, simetria, etc., en dependencia del
fendmeno a simular. De igual manera, se deben especificar las condiciones iniciales para
simulaciones transitorias o realizar una suposicién inicial para iniciar las iteraciones para

simulaciones en estado estacionario.

Se pueden clasificar de manera general, las condiciones de entrada o salida al dominio
computacional, como de velocidad o de presidn, ambas referidas a la cara de admisién del dominio
computacional. La condicién de frontera de simetria permite ahorrar tiempo computacional al

modelar sélo una parte del dominio fisico del fluido, siempre que se tenga un plano de simetria.

2.8.6 Métodos de solucion

Aqui se pueden seleccionar los esquemas numéricos para alcanzar la convergencia.
Algoritmo SIMPLE

Los algoritmos SIMPLE (Semi-implicit method for Pressure-Linked Equations) utilizan una suposicion
inicial para presion o velocidad y de esta manera resuelven para las velocidades correspondientes
mediante las ecuaciones de momento, posteriormente se evalla la convergencia y el procedimiento

se repite.
Algoritmo PISO

El algoritmo PISO es el mas empleado para flujo inestable, puede considerarse como una extension

del algoritmo SIMPLE, con la diferencia de que utiliza dos niveles de correccidn en lugar de uno.
Esquemas de discretizacion

Existe una amplia variedad de esquemas de discretizacidon, los cddigos DFC mds comerciales

emplean algunas variantes del algoritmo Gauss-Seidel (GSA), el cual es un método iterativo, por lo
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cual se requiere de un valor inicial para la resolucién del problema, es decir, se itera hasta que la
solucidn converja. Se tienen los esquemas de diferencias finitas centrales, donde los valores de la
cara o superficie se obtienen mediante la media de dos celdas circundantes, se recomienda para la
simulacidn LES. Se tiene ademas que los esquemas donde los valores de las caras son dependientes
Unicamente de las condiciones de entrada, se denominan esquemas upwind, en este entendido y
para mejorar la exactitud, se tiene el esquema upwind de segundo orden, en donde se predicen los
valores de cara empleando informacién de dos celdas. Asi mismo el esquema upwind de primer
orden, el cual permite que el valor de superficie entre dos celdas sea igual al valor para la corriente
de entrada mas cercana, se considera buena cuando la conveccién es dominante y el flujo esta

alineado con la malla; es robusto.

El esquema QUICK (Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics), surge como un
intento para mejorar la exactitud de los esquemas de segundo orden, utiliza tres puntos de
corrientes de entrada para realizar una interpolacién cuadratica y de esta manera estimar los
valores de las superficies. Se puede considerar una combinacién de los esquemas upwind y

diferencias finitas centrales [78].

2.8.7 Postprocesamiento

Esta etapa estard en dependencia del software empleado, para ANSYS se tiene que es posible
visualizar los resultados como isosuperficies, contornos, animaciones, etc. Asi mismo se pueden
trazar gréficas de barras, de contornos y exportar los datos a otros programas para trabajar con

ellos.
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‘

CAPITULO 3: METODOLOGIA

‘

En este capitulo se detallan los aspectos operacionales de los reactores, asi como también se
describen las condiciones empleadas en las técnicas para evaluar los campos de velocidad, la
eficiencia energética, tiempo de mezclado, el rendimiento de perdxido y de la disipacion de energia
(€) y de la energia cinética turbulenta (k). Asi mismo se detallan las condiciones de simulacion del

reactor de 500 kHz, tanto en 3D para el caso de LES, como 2D para el caso de los modelos k-¢.
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3.1 Caracteristicas de los reactores

Se emplearon tres sonoreactores industriales con paredes de plexiglas, con piezoeléctricos
(circulares) de 1.5 cm de diametro (D), localizados en la base de cada sonoreactor (Fig. 3.1). Los
reactores utilizados se operaron a tres diferentes frecuencias: 250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz y son de
potencia variable. La potencia maxima de los sonoreactores fue de 500 W, para los experimentos se
empled 300 W, el decir el 60 % (P60%) y 450 W, el 90% (P90%) de potencia. El fluido usado para los
experimentos fue agua destilada a condiciones de laboratorio: 25 °C, p = 998.2 kg/m?, u = 1.003

mPa-s; se emplearon 10 cm de altura de liquido (H) en todos los experimentos.

a) b) c)

Figura 3.1. Localizacidn de los piezoeléctricos en los sonoreactores: a) 250 kHz, b) 500 kHz, c) 1000

kHz y P es el plano de medicién.

3.2 Determinacién de campos de velocidad mediante procesamiento

de velocimetria de imagenes de particula (PIV)

La velocimetria de imagenes de particula es una técnica de imagen basada en laser que combina la
precisidon y la medicidon puntual no intrusiva con la capacidad de imagen de visualizacion de flujo

para obtener de manera instantdnea, informacion de velocidad sobre una amplia regién de flujo.

Para poder efectuarse, se requiere el empleo de pequefias particulas trazadoras con propiedades

especificas, las cuales son adicionadas en el fluido sujeto de estudio. Un rayo laser es formado
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mediante una combinacién de lentes en el equipo, asi mismo se ilumina el plano o regién de estudio
comunmente denominada ventana o area de interrogacién, la cual para todos los casos fue en la
parte central de los sonoreactores (Fig. 3.1), sobre la cual se recibe una pulsacién de laser, el cual
ubica la localizacién de particulas en la regién de medicidon planar. Los pulsos de laser estan
separados por un tiempo conocido (At), el sistema de medida PIV, se observa en la Fig. 3.2. Mientras
tanto, una cdmara capturd una imagen de las particulas en el area de interrogacion, a su vez las
lentes de la cdmara realizan una magnificacidn. Se tomaron dos imagenes por cada pulso de laser
correspondiente; dichas imagenes se transfirieron a una computadora para su procesamiento. La

resolucidn espacial incrementa con la magnificacién.

En el procesamiento, las imagenes son divididas en diferentes ventanas de interrogacién pequeiias,
el movimiento de la particula (Ax, Ay) entre imagenes es determinado a través de la siguiente

correlacion cruzada.

C(ax) = f L GOl (x + Ax)dx (3.1)

La velocidad se encontré dividiendo los desplazamientos de las particulas entre el tiempo entre
pulsos. Este proceso se repitié para todas las dreas de interrogacion para obtener el campo de
velocidad instantaneo. Los experimentos se realizaron con un laser Quantel EverGreen®, con una
tasa maxima de repeticidon de 15 Hz, y un ancho de pulso ldser menor o igual a 10 nanosegundos a

energia nominal.
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sincronizador B
camara

plano de andlisis para
reactor H=10.0 cm

Lineas de medicién de
Magnitud de velocidad y
velocidad axial

plano de andlisis para
reactor H=5.0 cm

ATy

Reactor sonoquimico

Figura 3.2. Sistema de medicién PIV

Se empled, una cdmara 4MP-LS, Modelo 630090 PowerView™, con una resolucién de 2360 x 1776
pixeles, disefiada para ser usada para velocimetria de imagenes de particula (PIV). La cdmara captura
imagenes de un campo de flujo iluminado para medidas de velocidades en el campo de flujo. Cuando
se emplea en mediciones de PIV, se tienen dos modos de operacién. El modo de corrida libre, es
utilizado para la alineacidn y diagndstico del sistema, mientras que el modo Frame Straddling es
empleado para mediciones de campos de flujo actuales, es justo cuando se emplea en este modo
cuando las imdgenes son analizadas usando la técnica de correlacién cruzada para calcular los
campos de flujo de velocidad. El sistema estuvo provisto, ademas, de dos lentes cilindricos; los
cuales divergen el haz de laser incidente en una direccidn, creando una hoja plana de luz. La
divergencia es controlada por la longitud focal de las lentes, también pueden utilizarse combinados.
Respecto a la medicidon en los experimentos, la cdmara se situé aproximadamente a 70 cm del plano
de andlisis, el cual se localizé a la mitad de cada reactor (12.5 cm). La altura de las mediciones de
PIV se ajustd para evitar la reflexion del laser, de la base de acero inoxidable y la superficie del

liqguido en el sonoreactor, la cual interfiere con las mediciones. Por tal motivo las medidas fueron
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tomadas a 1.2 cm de la base y a 1.0 cm de la superficie del liquido, por lo tanto las imagenes fueron
tomadas cada At =3500 ps y la tasa de captura se fijo en 7.5 cuadros/s. Se empled el software TSI
Insight 4G para el andlisis de las imagenes mediante el algoritmo Nyquist de rejilla recursiva, con
una ventana de interrogacion de 32x32 pixeles y un 50 % de superposicion. Los pardmetros de flujo
se obtuvieron del promedio de 350 pares de imagenes tomadas en el plano. Se emplearon, como
particulas trazadoras, esferas de vidrio huecas recubiertas con plata, con un didmetro aproximado

de 10 um y una densidad, p =1020 kg/m3.

3.3 Evaluacion de la eficiencia energética

La evaluacién de la eficiencia energética se realizé mediante calorimetria, asumiendo que la energia
del ultrasonido es convertida en calor a las escalas disipativas mas pequefias [1], se utilizd la
ecuacion 3.2.

dT (3.2)
Pys = C,M —

Donde; Py es la potencia ultrasonica (W), C,, es la capacidad calorifica del agua a presion constante

(J Kg*K), M es la masa de agua (Kg) yi—i es el incremento de la temperatura por segundo. De esta

manera, los tres reactores fueron operados a potencias de 60 % y 90 % y el incremento de
temperatura por segundo se midid con un termopar en cinco puntos de referencia a 2.5 cm sobre
el fondo del sonoreactor y localizado como se muestra en la Fig. 3.3 d). El experimento se efectué

por triplicado y la media se utilizé para los calculos.
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Figura 3.3. a) Sistema PIV, b) vista superior de piezoeléctricos, c) vista lateral de sonoreactor, d)

disposicidon de termopares para estimacién de disipacion de energia por calorimetria.

3.4 Medicion del tiempo de mezclado

Se utilizaron dos electrodos de conductividad para calcular el tiempo de mezclado, el primero se
situé en una posicién central (x =9 cm, y =5 cm, z = 12 cm), mientras que el segundo se situd a x =
9cm,y=>5cm, z=10 cm. Como trazador, se utilizé una solucién de KCl, la cual se inyecto en el
centro de cada reactor, 1 cm por debajo de la superficie libre del sonoreactor, para evitar problemas
de tension superficial. Se registraron los perfiles de conductividad en funcién del tiempo. Con los

resultados se obtuvo la curva promedio y su desviacién estdndar. Se utilizé la ecuacidn 3.3 para

calcular la uniformidad [88].
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o¢ (3.3)

Donde:
¢ =valor promedio de la concentracién en un instante de tiempo,
oz= desviacion estandar de la concentracion en un instante de tiempo

U = Uniformidad en un instante de tiempo (%).

El tiempo de mezclado que se utilizd (1es) fue el tiempo que transcurre para alcanzar una

uniformidad del 95%.

3.5 Medicién del rendimiento de peréxido de hidrégeno

Para la medicion de la concentracidon de H,0;, cada reactor fue irradiado durante 30 minutos. Se
tomaron muestras de un mililitro cada 5 minutos, y se les determiné la concentracion de perdxido
de hidrégeno mediante la técnica de dosimetria, la cual consiste en mezclar la muestra de 1 ml con
el reactivo de yoduro [62]. Para obtener la concentracion de perdxido, se empled un
espectrofotdmetro de absorcién UV-vis, a una longitud de onda de 352 nm. El experimento se

efectud tres veces y la media de la concentracion se utilizé en los calculos.

3.6 Evaluacién de la disipacion de energia (€) y energia cinética

turbulenta (k)

Energia cinética turbulenta (TKE)

La energia cinética turbulenta (TKE), o x;, es la porcidn de energia cinética debido a las fluctuaciones
de velocidad que provee un mecanismo de mezclado debido a la dispersidon turbulenta, en 3D se
define de la siguiente manera [89]:

1
K= @+ 0% +w?) (3.4)

Debido a que se emplea para su evaluacidn PIV en 2D, no se puede evaluar la tercera componente,
es decir w, por lo cual se empled el método de Khan [90], en el que se utilizan las dos componentes
de fluctuacion de velocidad obtenidas mediante el PIV-2D, para obtener el tercer componente,

asumiendo isotropia, como se muestra en la ecuacion (3.5).
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1, (3.5)
2 —E(u2+v2)

g

Por lo que:

K= %(az +7%) (3.6)

Disipacion de energia (<)
Para el caso de g, debido a que el tamafio de la ventana de interrogacion (A) es hasta 228 veces
mayor que la escala de Kolmogorov (3.7), subpredicciones de € se presentan si se aplica

directamente el método de evaluacién.

s3I\ V4 (3.7)
()

Donde 7y, es la escala de longitud de Kolmogorov y v es la viscosidad cinematica. Con base en lo
anterior, se utilizé el método de grandes remolinos propuesto por Sheng [91], en el cual las escalas
menores a la ventana de interrogacién, se modelan mediante el modelo de escala de submalla (SGS),
para compensar los cdlculos de €. Por lo cual y bajo la consideracion de isotropia, se utilizé para el

calculo de € con los datos experimentales de PIV la ecuacidn 3.8 [90].

3/
£ = (Csh)? (4 (%)2 + 4(‘?3_';')2 +2 (‘2_7;’)2 +2 (%)2) 2

Para este trabajo A = 2.4592 10° m y la constate de Smagorinsky (C,) se ajustd con base en la

(3.8)

relacién A/n;,, como los sugirieron Meyersy Sagaut [92]. Para esta investigacion, la relacién A/n,;,

tomo valores de 175 a 228, por lo que para los calculos se utilizé una s = 0.17.

3.7 Equipo de cdmputo
Para la simulacién se dispuso de una computadora de 24 nucleos a 2.1 GHz, con una capacidad de

16 Gb de RAM.
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3.8 Simulacién del reactor ultrasénico mediante DFC (500 kHz)

Caso I. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 3D y altura de liquido de 10 cm

Par simular el reactor mediante dindmica de fluidos computacionales (DFC), se realizdé una malla no
estructurada, con 1 662 611 elementos, se utilizé el modelo k-€ estandar. Como algoritmo de
acoplamiento para presion-velocidad, se utilizé el esquema SIMPLE. Para la discretizacion espacial
se utilizd, para gradiente, el método basado en nodos Green-Gauss; para presion, estandar; y para
momento, upwind de segundo orden. Para la formulacion en régimen transitorio, se empleé upwind
de segundo orden. Se establecieron los residuales para todos los pardmetros en 1x107°. Se utilizé un
paso temporal de 2.5x107s, debido a que se recomienda emplear, para reactores sonogquimicos, un
valor de 1/8 del periodo de tiempo a la frecuencia empleada [94] y se calcularon 20 iteraciones por
cada paso temporal. Se utilizaron las siguientes condiciones frontera: en las paredes del reactor se
utilizé la condicién de pared estacionaria y no deslizamiento, en la parte superior del fluido se utilizd
la condicidon de simetria, y los piezoeléctricos se simularon como una entrada de velocidad, se cred
una UDF, utilizando la ecuacion 3.9 [94].

vo(t) = wA, sin(wt) (3.9)

A su vez, se tiene que:

w = 2nf (3.10)

Donde fes la frecuencia empleada para la determinacidn, que fue de 500 kHz, t es el tiempo, w la
frecuencia angulary 4, el desplazamiento maximo del piezoeléctrico, estimado experimentalmente

mediante resultados de PIV.

Caso Il. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 2D y altura del liquido de 10 cm

Para modelar el reactor mediante DFC, se realizé una malla no estructurada, con 11,925 elementos,
se utilizo el modelo k-g estandar. Como algoritmo de acoplamiento para presidn-velocidad, se utilizd
el esquema SIMPLE. Para la discretizacion espacial se utilizd, para gradiente, minimos cuadrados
basado en celdas; para presion, estdndar y para momento, upwind de segundo orden. Para la
formulacidon en régimen transitorio, se empled implicito de primer orden. Se establecieron los
residuales para todos los pardmetros en 1x10°. Se utilizé un paso temporal de 2.5x107s y se

calcularon 20 iteraciones por cada paso temporal. Se utilizaron las siguientes condiciones frontera:
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en las paredes del reactor se utilizd la condicién de pared estacionaria y no deslizamiento, en Ila
parte superior del fluido se utilizd la condicién de simetria, y los piezoeléctricos se simularon como
una entrada de velocidad y se cred una UDF para cada piezoeléctrico, utilizando la ecuacion

parabdlica (3.9) [94].

Caso lll. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 3D y altura del liquido de 5 cm

Para simular el reactor se utilizdé el modelo LES, con el modelo de submalla WMLES. Se emplearon
349 329 elementos. Como algoritmo de acoplamiento para presién-velocidad, se utilizé el esquema
SIMPLE. Para la discretizacién espacial se utilizd, para gradiente, el basado en nodos Green-Gauss;
para presion, PRESTO; y para momento, diferencia central acotada. Para la formulacién en régimen
transitorio, se empleé segundo orden implicito. Se establecieron los residuales para todos los
pardmetros en 1x10°®. Se utilizé un paso temporal de 2.5x107 y se calcularon 30 iteraciones por cada
paso temporal. Se utilizaron las siguientes condiciones frontera: en las paredes del reactor se utilizd
la condicién de pared estacionaria y no deslizamiento, en la parte superior del fluido se utilizé la
condicidn de simetria, y los piezoeléctricos se simularon como una entrada de velocidad y se creé

una UDF, utilizando la ecuacion (3.9) [94].
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‘

CAPITULO 4: RESUTADOS Y DISCUSION

‘

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos de las evaluaciones realizadas y detalladas
en la metodologia, presentando, a su vez, la discusién de los mismos, comparando con otros

trabajos realizados y los resultados obtenidos por otros autores.
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4.1 Estudio de independencia de malla

El estudio de independencia de malla se realiz6 empleando el modelo k-, puesto que para la
simulacidon LES resulta poco practico dado el elevado consumo de tiempo computacional. Se
generaron tres mallas, cuya diferencia en el nimero de elementos fue de aproximadamente 100 %
entre ellas. En todas se empled el método de refinamiento con base en resultados, en la Tabla 4.1
se muestran las caracteristicas de las mismas antes del refinamiento. Se considerd la Vmax=

0.0219912 m/s, y un limite de refinamiento evaluado dividiendo ésta sobre 4, 5y 6.

Tabla 4.1. Malla 1, 2 y 3 antes del refinamiento.

Ortogonalidad Tiempo de convergencia

Malla  Elementos in, Iteraciones (minutos)
1 94112 0.68 907 10
2 267288 0.77 2175 46
3 536300 0.81 2847 102

En la Tabla 4.2 se muestran los detalles del refinamiento

Tabla 4.2. Refinamiento de mallas 1, 2 y 3 en base a resultados.

Malla Limite de Celdas Elementos posteriores ~ Ortogonalidad

refinamiento marcadas al refinamiento min.

0.0054978 1438 104178 0.545

1 0.00439824 5252 141719 0.47
0.0036652 2960 164637 0.47

0.0054978 1970 281078 0.58

2 0.00439824 7263 332738 0.47
0.0036652 4710 368095 0.53

0.0054978 2323 552561 0.606

’ 0.00439824 8398 612103 0.569
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En la Tabla 4.3 se aprecian las caracteristicas de las mallas posteriores al refinamiento. El estudio de

independencia de malla se realizé empleando estado estacionario y el modelo de turbulencia k-¢.

Tabla 4.3. Malla 1, 2 y 3 posteriores a refinamiento

El t

em(?n 03 Ortogonalidad . Tiempo de

Malla posteriores a . Iteraciones .
. . min. convergencia

refinamiento

1 164637 0.47 620 12 minutos

2 368095 0.53 1056 32 minutos

3 612103 0.569 1737 120 minutos

La Figura 4.1 muestra un plano a 0.055 cm sobre el eje z, con los detalles de refinamiento con base

en resultados.
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Figura 4.1. A) Celdas anteriores al refinamiento, B) Celdas marcadas para refinamiento, C) Celdas

posteriores a refinamiento.

Se seleccioné la magnitud de velocidad como variable para evaluar la independencia de malla, la
cual se evalud en una posicion a 0.02 cm sobre los piezoeléctricos. La magnitud de velocidad se
evalué como promedio en el volumen e integral volumétrica, para cada una de las tres mallas. Asi
mismo, se evaluo el tiempo de convergencia de cada una de las mallas, empleando residuales de 10

6 en los pardmetros de continuidad y flujo, los resultados se observan en la Tabla 4.4.
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Tabla 4.4. Magnitud de velocidad con promedio de volumen e integral de volumen.

Malla Elementos Tiempo de Magnitud de Magnitud de
computo velocidad (Promedio velocidad
(minutos) de volumen)
(Integral de volumen)
1 164637 12 0.01278064 2.381620x107
2 368095 32 0.01342403 2.514102x107°
3 612103 120 0.01379673 2.589915x107°

En la Figura 4.2 se observa el comportamiento de la variable analizada (magnitud de velocidad), con
un incremento del 100 % en cuanto al nimero de elementos en las mallas. Se puede ver que en el
caso de la malla 1, la magnitud de velocidad promedio en el volumen (Figura 4.2 A), existe una
variacién de 5% con respecto a la malla 2, mientras que hay una variacién de 2.7 % entre las mallas
2y 3. El mismo comportamiento se observa con la magnitud de velocidad con la integral de volumen
(Figura 4.2 B), donde se presenta una diferencia de 5.3 % entre las mallas 1y 2, y una diferencia de
2.9 % entre las mallas 2 y 3, ambos caso, con el 100 % de incremento de en el nUmero de elementos.
Adicionalmente, se presenta un ahorro en el tiempo de cémputo de 73 % respecto a la malla 3. Con

base en estos resultados, se utilizd la malla 2 para los estudios.
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Figura 4.2. A) Magnitud de velocidad en promedio de volumen, B) Magnitud de velocidad en

integral de volumen.

En la Figura 4.3 se observan los perfiles de velocidad de las mallas 1, 2 y 3, cuyos datos fueron
tomados a 0.02 m sobre la base del reactor para los tres casos. En la grafica se observa que los
perfiles de magnitud de velocidad de las mallas 2 y 3 son mas parecidos entre si que el perfil de la
malla 1, sin embargo, dado que existe una diferencia en el tiempo de computo para convergencia

de 73 % entre la malla 2 y 3, se prefirié utilizar la malla 2 (Figura 4.2 B).
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Figura 4.3. Perfiles de magnitud velocidad de las mallas 1, 2 y 3 a 0.02 m sobre la base del reactor.

4.2 Simulacion del reactor ultrasénico mediante DFC (500kHz)

Caso I. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 3D de 10 cm de altura del liquido

En la Figura 4.4, se muestran los resultados para 2 tiempos de simulacién y los obtenidos
experimentalmente mediante PIV para un tiempo de 30 s. En la simulacidn, se observa que, en los
primeros tiempos, se forma un jet (Figura 4.4 a) cercano a los piezoeléctricos, sin embargo a tiempos

mayores (Figura 4.4 b) ya no se observa la presencia del jet.

Los resultados obtenidos experimentalmente mediante PIV (Figura 4.4 c) muestran que no se
observan jets cerca de los piezoeléctricos. Estas mediciones se hicieron durante un tiempo de
operacion del sonoreactor de 30 s, ya que es el tiempo que se requiere para obtener los 350 pares
de fotografias, por lo que se dificulta la comparacion con los resultados de la modelacidn, donde fue
posible simular hasta un tiempo de 0.135 s, debido al tamafio del paso, que es del orden de 107s.
Sin embargo, se observa que las velocidades alcanzadas en ambos casos, simulacién y experimental,
son del mismo orden de magnitud. Es importante mencionar que en otros trabajos [21], se reportan
jets que se forman durante el proceso, sin embargo, los resultados de las experimentaciones y de la

simulacidn muestran que sdélo en los primeros instantes del fendmeno se presentan.
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Dado el tamafio de paso empleado (del orden de 107s), se estimd que, con los recursos
computacionales con los que se contaba, se tomarian aproximadamente 3 afios para simular 1

segundo, por lo cual se decidié reducir el dominio computacional a 2D.

2801002
2530002
2257002
1975002
16826002
1410002
11286002
84626003
5641003
282103

0.000e+000
[ms*]

Figura 4.4. Reactor ultrasdnico de 500 kHz con 10 cm de altura de liquido: a) Simulacion durante un
tiempo 0.0025 s, b) Simulaciéon durante un tiempo de 0.135 s c) resultados e{xperimentales

obtenidos mediante PIV a tiempo 30 s.

Caso Il. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 2D y altura del liquido de 10 cm

Con la finalidad de reducir el tiempo de célculo, el dominio del reactor se redujo a 2D. Los resultados
se muestran la Fig 4.5 a, se simuld un tiempo de 0.398 segundos y se comparan con los resultados

experimentales (Fig. 4.5 b)
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Figura 4.5. Reactor ultrasénico de 500 kHz con 10 cm de altura de liquido: a) simulacién 2D a 0.398

sy b) resultados experimentales obtenidos mediante PIV a tiempo de 30 s.

Caso lll. Reactor ultrasénico de 500 kHz en 3D y altura del liquido de 5 cm.

Con la finalidad de reducir el tiempo de simulacién, se redujo el volumen del dominio, empleando

Unicamente 5 cm de altura de agua. El tiempo de simulacién que se pudo realizar fue de 0.11 s.

Comparacion entre los datos experimentales obtenidos mediante PIV y la simulacion

La simulacidn se efectud en estado no estacionario empleando un paso temporal de 1/8 del periodo

a la frecuencia de 500 kHz, es decir, 2.5x107s y con criterios de convergencia en todos los

pardmetros de 1x10°6. Asi mismo, se empled el modelo LES y la zona estudiada fue el plano de

analisis para reactor H= 5.0 cm (Fig. 4.6).
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Fig. 4.6. Lineas de corriente obtenidas a 0.11s.

Los resultados presentados se obtuvieron a un tiempo de simulacién de 0.11 s. Se observa similitud
en los patrones de lineas de corriente. La Fig. 4.7 muestra los resultados de la magnitud de velocidad
(Figura 4.7 A) y velocidad axial (Figura 4.7 B) en dos lineas posicionadas a diferentes alturas del

piezoeléctrico.
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Se observa una misma tendencia, sin embargo, el orden de magnitud es mayor en el caso de los
resultados del DFC. Esto se puede explicar por el efecto que tiene la potencia, la cual afecta el
desplazamiento del piezoeléctrico (4p). En el caso de la DFC se tendrda que calibrar este

desplazamiento disminuyéndolo para reducir la velocidad.

4.3 Campos de velocidad

Los resultados en Fig. 4.8, muestran los contornos de la magnitud de velocidad promedio (MV) para
las tres frecuencias (250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz) y ambos porcentajes de potencia, 60 % (P60%) y
90 % (P90%) obtenidos mediante la técnica de PIV. Los resultados muestran que a 250 kHz el numero
de antinodos es mas claro que a 500 kHz y 1000 kHz, lo cual concuerda con otros trabajos de
investigacion [95], [96]. Esto puede explicarse debido a que a mayores frecuencias la longitud de
onda es demasiado pequefiia para diferenciarse entre la presién de los nodos y antinodos [58].

A pesar de que tales fendmenos fisicos han sido discutidos con antelacion mediante el uso del
método de sonoluminiscencia [95], [96], en las mediciones del PIV efectuadas, se presenta una
visualizacién en forma de gradiente de velocidad, el cual puede cuantificarse. Tal como se observa,
cuando la frecuencia y potencia incrementan, la velocidad aumenta, en todos los casos. En los
sonoreactores de 500 kHz y 1000 kHz, dos principales lazos de recirculacién se localizan cerca de las
paredes, con algunos pequefios en la parte media superior de los reactores. Las velocidades mas
elevadas se localizan principalmente por encima de la parte media de los reactores (y < -50 mm).
En el caso del reactor de 1000 kHz, hay una zona de baja velocidad (en azul) alargada hacia la
direccion normal, la cual se reduce a la potencia mayor. La regién de baja velocidad es consecuencia
de las fuertes interacciones entre la region vortical media la cual desvia el flujo hacia abajo y los
lazos de recirculacién lateral los cuales impulsan el flujo hacia arriba. Es posible que los movimientos
de flujo estén ocurriendo a lo largo de la direccion normal del plano. En el caso de 250 kHz, hay
pequefios vortices abundantes y aleatorios cerca de las paredes y en la zona central del reactor. En
general, similares patrones de flujo se encontraron a cada frecuencia empleada,

independientemente del porcentaje de potencia acustica.
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Figura 4.8. Contornos de magnitud de velocidad para frecuencias de 250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz y porcentajes de potencia de 60% y 90% (P60%
y P90%).
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Las velocidades alcanzadas a 250 kHz son similares a las reportadas en otras investigaciones (0.0078
m/s) [53], siendo sus magnitudes las mas pequefias de todos los casos para ambos porcentajes de
potencia (%P). Como se muestra en la Fig. 4.9, las velocidades promedio alcanzadas en 500 kHz y
1000 kHz se encuentran alrededor de siete a diez veces por arriba de las del reactor de 250 kHz, por
ejemplo, la velocidad promedio a 90 % de potencia es, para 500 kHz, 0.01232 m/s, mientras que a
1000 kHz es de 0.01739 m/s y a 250 kHz es de 0.001689 m/s. Por otra parte, entre el sonoreactor
de 500 kHz y 1000 kHz, las velocidades incrementan en un factor de alrededor de 1.4 veces para
ambas condiciones de potencia. Estas velocidades son similares a las obtenidas usando la técnica
de tomografia laser (0.028-0.03 m/s) en un sonoreactor con la misma altura de liquido y frecuencia
(500 kHz) [97] y de manera similar, en otro trabajo, se reportaron velocidades en el rango de 0.01 a

0.03 m/s [54].

1

0.07 H
| 4| Velocidad maxima
Velocidad promedio
0.06

Magnitud de velocidad (m/s)

60/250 90/250 60/500 90/500 60/1000 90

~

1000

Potencia (%) / Frecuencia (kHZ)

Figura 4.9. Magnitud de velocidad (maxima y promedio) a diferentes frecuencias y condiciones de

potencia.

La Fig. 4.10 muestra la velocidad radial en los sonoreactores. Se observa que es muy baja la
velocidad radial (U) generada en todos los casos a las potencias de 60 % y 90 %. Por otra parte, la
Fig. 4.11 muestra que la velocidad axial (V) predomina sobre la radial (U) e incrementa cuando la
frecuencia y la potencia lo hacen. La mayor velocidad axial alcanzada fue en el sonoreactor de 1000
kHz. Las mayores velocidades axiales para 500 kHz y 1000 kHz estan localizadas en las mismas zonas

tal como se mencioné sobre la Fig. 4.8. Las velocidades axiales en el sonoreactor de 250 kHz son
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muy bajas, en comparacidon con las presentadas a las frecuencias mas elevadas tal como se
menciond anteriormente, a 250 kHz los antinodos de presién se muestran con mayor claridad que
a mayores frecuencias. Se han descrito tres mecanismos que mejoran el micromezclado por
ultrasonido [18]; el colapso de burbujas de cavitacidn que crea micro-jets y micro-corrientes [98],
micro-mezclado debido a la oscilacién de la burbujas de cavitacién estables, las cuales generan
circulacidn convectiva [24] y corriente acustica macroscdpica debido a la propagacidn de ondas de
sonido a través del liquido, generando turbulencia [15]. Para el ultimo mecanismo, otros autores

han reportado una dependencia de la disipacién de energia sobre la frecuencia [18], [37].

La corriente acustica puede explicar las velocidades mas elevadas alcanzadas en el sonoreactor

operado a mayores frecuencias.

A pesar de que hay otros mecanismos durante la irradiacidn ultrasénica en sonoreactores, en este
caso, a mayor frecuencia, la corriente acustica es el principal mecanismo que afecta el desempefio
hidrodindmico del reactor, el cual debe ser mas estudiado, debido a que la mayoria de los estudios
han identificado la cavitacién como el mecanismo mas importante [49]. La vorticidad se relaciona a
la deformacidn y rotacién de las particulas del fluido, y a menudo es utilizada para visualizar los
remolinos relacionados con el mezclado que toman lugar a mayores escalas. En consecuencia, se
incluyd en el andlisis y se muestra en la Fig. 4.12. A menores frecuencias independientemente de la
potencia, los niveles de vorticidad son mas bajos que en otros casos. Esto explica por qué el tiempo
de mezclado de este reactor es el mayor. Para las frecuencias de 500 kHz y 1000 kHz son claramente

visibles las formas de los tres principales lazos discutidos anteriormente.
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4.4 Evaluacién del desplazamiento maximo del piezoeléctrico (4)

En la Figura 4.13 se muestran los resultados de la evaluacién del desplazamiento maximo del
piezoeléctrico (Ay) que se obtuvieron con base en los resultados de las mediciones de PIV para los
diferentes reactores sonoquimicos empleados en este trabajo. Se observé que a la frecuencia de
250 kHz se obtuvo el menor desplazamiento de los piezoeléctricos respecto a los reactores de 500
kHz y 1000 kHz, esto se debe a que en este sonoreactor se obtuvo la menor potencia ultrasdnica
(Pys)- Por otro lado, a potencias ultrasdnicas similares, presentadas en el sonoreactor de 500 kHz y
1000 kHz (Tabla 4.6) se observé que el desplazamiento es menor a mayor frecuencia. En la Figura
4.13 se muestra también la frecuencia de 1700 kHz reportada en otros trabajos [94], cuyo
desplazamiento maximo del piezoeléctrico sigue la misma tendencia descrita, es decir, el

desplazamiento es menor a mayor frecuencia.
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0.00E+00

1000 1700
Frecuenua (kHz)

Figura 4.13. Desplazamiento mdaximo del piezoeléctrico a frecuencias de 250 kHz, 500 kHz y 1000

kHz y a P60% y P90%.
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4.5 Flujo axial

En la Fig. 4.14, se muestra el flujo axial (Qqx(z)) a diferentes alturas de agua en los reactores. Como
puede observarse, el menor Qg () fue obtenido en el sonoreactor de 250 kHz, el cual es el que

presenta, a su vez, las velocidades axiales mds bajas (Fig. 4.11).

Los resultados muestran que los (Qgx(z)) Mas altos, se producen a mayores frecuencias. En este
caso, el mayor flujo axial se produce a 1000 kHz y a potencia de 90 % y es mayor alrededor de 55 %

gue el obtenido a 500 kHz y potencia de 90 %.

Esto puede ser explicado debido a que a esta frecuencia, los valores de velocidad son mayores que
las velocidades a las otras frecuencias, como se muestra en la Fig. 4.11. En el caso del reactor de 500
kHz se presentan dos valores maximos de @, a z/H = 0.6 para P60% y z/H = 0.7 y P90%. Por otra
parte, en el caso de 1000 kHz el perfil es mas plano que a 500 kHz. En este caso los valores maximos

de Qux(z) se presentan az/H de 0.4 a2 0.8.
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Figura 4.14. Flujo axial (Qqx(z)) a diferentes alturas en el sonoreactor a frecuencias ultrasénicas de

250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz y porcentajes de potencia de 60 % y 90 %.
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En el caso de los tanques agitados con impulsor [55] el flujo axial promedio es normalizado por ND?,
donde N es el nimero de revoluciones por segundo del impulsor, y D; es el diametro del impulsor.
En este caso el flujo axial promedio fue normalizado mediante la frecuencia (f) y el desplazamiento
maximo del piezoeléctrico (4;,) con fA03 , el cual se multiplicé por el nimero de piezoléctricos en

el sonoreactor (n) como se muestra en la ecuacion 4.1, para obtener el nimero de flujo axial

(Nan(z))-

N _ an(z) (4-1)
Qax(z) an03

Como se puede observar en la Figura 4.15, se obtuvieron los nimeros de circulacién axial solamente
para 500 kHz y 1000 kHz, debido a que tienen similares relaciones PV, para los dos porcentajes de
potencia utilizados. Como se observa, los mayores valores de Noax(z) se obtienen a 1000 kHz,
debido a las mayores velocidades que se alcanzan en este sonoreactor. Sin embargo se puede ver
que los Nan(Z) son mayores a P60, es decir, con una menor potencia, en proporcién, se genera
mayor flujo axial. En el caso del de 500 kHz, debido a que se generan Qg () Mmenores que en el caso
de 1000 kHz, las Ngqx(z) que se obtienen son menores y de las misma manera que en el caso de
1000 kHz, se observa que a menor potencia, en proporcion, se genera mayor flujo axial, es decir los

Noax(z) » @ 500 kHz y P60% son mayores que a P90%.
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Figura 4.15. Numero de flujo axial (Ngqx(z)) @ diferentes alturas en el sonoreactor a frecuencias

de 250 kHz, 500 kHz y 1000 kHz y potencias ultrasdnicas de 60 % y 90%.
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4.6 Tiempo de circulacion axial promedio (t,,) Yy tiempo de mezclado

(tos)

Las bajas velocidades alcanzadas a 250 kHz causan que el tiempo de circulacién axial promedio (t,,)
y el tiempo de mezclado (tg5) sean los mas grandes de todos como se muestra en la Tabla 4.5. El
tax Se definid y evalué con la ecuacion 2.10, siendo obtenido mediante la razén de V que es el

volumen del sonoreactor y Q(axz), flujo axial promedio [55].

Los tiempos mas bajos se obtuvieron a 1000 kHz con el sonoreactor operando a ambos valores de
potencia. No hay resultados experimentales relacionados a estos pardmetros en sonoreactores
industriales, pero en otros trabajos basados en simulacidn se reportd un tiempo de circulacién axial
promedio de 1.32 s con potencia de 400 W, mientras que 4.85 s a 300 W para un sonoreactor

operado a 1.7 MHz [68].

Tabla 4.5. Tiempo de circulacidn axial promedio (t,,) y tiempo de mezclado (tg5) para los tres

sonoreactores a las tres frecuencias estudiadas y los % de potencia empleados.

Frec. (kHz) % P tax(S) tos () (tos)/ (tax)

60 388.91 435 1.12
250

90 122.48 214 1.75

60 8.56 71 8.28
500

90 7.76 65 8.38

60 6.09 25 411
1000

90 5.46 18 3.30

Como se presenta en la Tabla 4.5, la relaciéon (tq5)/(t,,) significa que para la frecuencia de 1000
kHz, una particula del fluido sigue un lazo de circulacion de entre tres a cuatro veces, dependiendo
del %P. Mientras tanto, para el caso de 500 kHz, el fluido pasa a través del lazo de circulacién ocho
veces. Esto puede ser explicado por las velocidades y vorticidades mds altas alcanzadas a 1000 kHz.
En el caso del reactor de 250 kHz, debido a las bajas velocidades, el fluido da alrededor de una a dos
lazos de circulacidn para alcanzar la homogeneidad, esto es debido a que la conveccidn no es lo mas

importante durante el mezclado, ya que la difusidn juega un rol importante. No hay resultados
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reportados de la relacion (tq5)/(t,,) €n sonoreactores, pero en tanques agitados con impulsores

esta relacidén va de 2 a 4, dependiendo de la geometria de los impulsores [99].

4.7 Evaluacion de disipacion de energia (€) y energia cinética

turbulenta (k)

Se estimaron la € (Fig. 4.16) y la k (Fig. 4.17) en los diferentes sonorectores a las dos potencias,
resolviendo las ecuaciones 3.6 y 3.8. La figura 4.16 muestra que se disipa mas energia a mayor
frecuencia y mayor potencia. Se observa que la disipacion se encuentra principalmente en las zonas
donde se encuentran los piezoeléctricos (Fig. 3.1). Para el caso de los sonoreactores de 250 kHz y
500 kHz, son cuatro zonas que corresponden a los cuatro piezoeléctricos, mientras que en el caso
del sonoreactor de 1000 kHz hay 2 grandes zonas ya que en este caso hay 2 piezoeléctricos en el

plano de medicion (Fig. 4.16).

Para el caso de la energia cinética turbulenta, Fig. 4.17, también se observa que aumenta a mayor
frecuencia y mayor potencia. De igual manera que en el caso de €, aparecen cuatro zonas de alta k
para los sonoreactores de 250 kHz y 500 kHz, sin embargo para el caso del sonoreactor de 1000
kHz, se observan 2 grandes zonas con alta k, sobre los piezoelectricos, sin embargo los mayores

valores se encuentran en la zona ventral superior, donde también se presentan altas € (Fig. 4.16).
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4.8 Eficiencia energética

Se realizaron las medidas calorimétricas para obtener la potencia ultrasénica (P,). La eficiencia
energética (7,) se calculd utilizando la ecuacién 4.2, donde (P,) es la potencia eléctrica entregada

en el transductor [1].

Pys (4.2)

ﬂe=?e

. dar
Los resultados se muestran en la Tabla 4.6. Como puede observarse, la razén de temperatura (E)

incrementa a mayor frecuencia y potencia. Esto puede explicarse debido a que a mayores
frecuencias la atenuacién de las ondas sonoras es mayor, disipando mas energia (g) que a
frecuencias mas bajas [18]. La (€) se obtuvo con los valores de (P,;) y la masa del agua. Como puede
observarse, a 250 kHz la potencia ultrasdnica y € son las mas bajas, por consiguiente, se obtiene Ia
eficiencia energética (1, ) mas baja, explicando por qué a esta frecuencia se alcanzan las velocidades
mas bajas. Mas elevadas y similares eficiencias energéticas alrededor de 0.7 se alcanzaron a 500 kHz
y 1000 kHz, en contraste con 250 kHz donde la velocidad y vorticidad son mds bajas. Los resultados
estan acordes con las mediciones experimentales de € (Fig. 4.16), donde se demostré que es mayor

a mayor frecuencia y potencia.

Tabla 4.6. Potencia ( P, y Ps), %, Ne, €Y PV alas tres diferentes frecuencias y porcentajes de

potencia (%P).

. P P €
Frecuencia d e us PV
(kHZ) d_: (oc/s) %P Me (kW/m3)
(J/s) (J/s) (W/kg)
0.0063 60 300 131.40 0.44 30.32 30.92
250
0.0094 90 450 196.06 0.44 46.28 46.13
0.0121 60 300 214.52 0.72 50.56 50.47
500
0.0178 90 450 315.57 0.70 74.38 74.25
0.0123 60 300 218.06 0.73 51.40 51.31
1000
0.0182 90 450 322.66 0.72 76.05 75.92
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En otros estudios, donde se utilizé un transductor de 500 kHz y altura de agua de 10 cm en el
, ar o e
sonoreactor, se reportd que i 0.015 °C/s y . = 74 % [1], los cuales son similares a los datos

obtenidos en este trabajo. Los resultados muestran que € es mayor a frecuencias mas elevadas e
incrementa a mayores potencias ultrasénicas, lo cual concuerda con otros estudios [18].

Otro parametro evaluado fue la potencia especifica de consumo (PV). Como se puede observar
(Tabla 4.6) el tiempo de mezclado decrece cuando PV incrementa, lo cual concuerda con lo
reportado por otros investigadores [34]. Al comparar la relaciéon PV del reactor de 250 kHz al
porcentaje de potencia de 90% (46.13kW/m?3), con las de 500 kHz y 1000 kHz (50.9 y 46.13kW/m?3)
a %P=60, se observa que son similares, (diferencia de aproximadamente 9%), se observa que la
frecuencia tiene un efecto muy importante en el comportamiento del fluido. Esto se puede ver en
Tos (Tabla 4.5), donde se observa que al aumentar la frecuencia al doble, el tiempo de mezclado

(T95) disminuye hasta en un 65%.

Hay estudios que mencionan las ventajas del ultrasonido sobre los impulsores en el mezclado [68],
[98], donde desafortunadamente no se establece la relacién PV para su comparacion. También en
otros trabajos [68] no se reportd la potencia ultrasénica del dispositivo simulado y no esta claro si
los resultados discutidos son promedio o instantaneos, siendo incluso que el tiempo maximo
simulado tampoco se reportd. Por otra parte, otro estudio reporta que la transferencia de masa del
ultrasonido incrementa cuando la agitacién mecdnica es adicionada [51], pero tampoco reportan la
relacion PV. Para comparar con el proceso industrial convencional, por ejemplo la relacién PV en
tratamiento de aguas residuales en la escala industrial, el tanque de aereacién para tratamiento
convencional aerobio de aguas residuales, los requerimientos de mezclado oscilan de 0.465 a 0.931

kW/m?3 [102] lo cual es mas bajo que lo encontrado en esta investigacién (Tabla 4.6).

Sin embargo, a pesar de que la relaciéon PV es mayor con el ultrasonido, el tiempo de tratamiento
para remover contaminantes en aguas residuales puede ser en minutos, mientras que el tiempo de
tratamiento para métodos convencionales toma horas. El tiempo de tratamiento mds corto con
ultrasonido puede compensar la mayor PV reduciendo la energia de consumo y el volumen del
reactor. Sin embargo, es necesario efectuar mas estudios con diferentes frecuencias, valores de
potencia, geometria de sonoreactor, régimen de operacion tal como continuo y discontinuo, para
encontrar a qué condiciones la propuesta de uso de reactores ultrasénicos es mas adecuada que los

métodos convencionales.
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4.9 Produccion de peréxido de hidrogeno

Se evalud la produccidn de peroxido de hidrégeno (H,0,) en los sonoreactores a diferentes valores
de potencia y frecuencia. Los resultados se presentan en la Fig. 4.18. Como se puede observar, en
todos los casos a mayor Pyg, la concentracidon de perdxido de hidrégeno incrementa, lo cual
concuerda con lo reportado en otros estudios [66]. A 250 kHz el rendimiento de H,0; es el mas bajo,
y puede explicarse debido a que la Pyg a 250 kHz es también la mas baja (Tabla 4.6), como se ha
mencionado anteriormente. Por otra parte, en los sonoreactores de 500 kHz y 1000 kHz, se observa
que las relaciones PV, son similares (Tabla 4.6), es decir aproximadamente 50 kW/m3 en promedio
para las P60%, en amabas frecuencias y aproximadamente 75 kW/m?, en promedio para P90%, en
ambas frecuencias, por lo que solamente se comparé entre estas dos frecuencias, puesto que en el
caso de la frecuencia de 250 kHz, las relaciones PV fueron menores. Con base en lo anterior, se
observa que para sonoreactores operados a 500 kHz y 1000 kHz, las mayores concentraciones de
H,0, se obtuvieron a 500 kHz, y se explica porque a menor frecuencia se forman burbujas de
cavitacion de mayor tamafio, por lo que se forma mayor cantidad de perdxido de hidrégeno [66].
Por otra parte, para 500 kHz, no se observa un efecto importante en la produccién de peréxido al
aumentar la Pyg, a diferencia del sonoreactor de 1000 kHz, lo que se podria explicar porque al
aumentar la potencia, en este ultimo sonoreactor, la velocidad maxima y promedio y el
desplazamiento maximo del piezoeléctrico (Ao) tienen un mayor aumento de P60% a P90%,
aproximadamente del 40%, que en el caso del sonoreactor de 500 kHz, donde aumentan
aproximadamente 25% (Figura 4.9). Adicionalmente se podria explicar el mayor tamafio de burbuja,

en el caso de 500 kHz debido al mayor desplazamiento del piezoeléctrico (Figura 4.13).

La mayor producciéon de peréxido en el sonoreactor de 500 kHz, puede explicar por qué en algunos
estudios efectuados en esta clase de sonoreactores [5], se obtuvo mayor eficiencia de degradacién
de colorantes a 500 kHz que en 250 kHz y en 1000 kHz. Por ultimo, los resultados mostraron que el
desempeiio del reactor depende de la frecuencia y la relacién PV (Pys aplicada al volumen de
liguido) que afectan la cavitacion (produccién de perdxido y la degradacién de contaminantes) y la

corriente acustica, la cual es mayor a mayores frecuencias, mejorando el mezclado.
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CONCLUSIONES

La simulacidn para el reactor de 500 kHz con altura de liquido de 5 cm mediante DFC con modelo
LES mostrd que es posible captar las estructuras que se forman en el fluido (vértices) similares a las
gue se detectaron experimentalmente mediante CFD. A partir de la evaluacién experimental del
desempenio de tres reactores sonoquimicos operados a diferentes frecuencias (250 kHz, 500 kHz y
1000 kHz) y potencias (60% y 90% de la potencia nominal maxima), mediante velocimetria de
imagenes de particula (PIV), se midieron los campos de velocidad, que se utilizaron para obtener el
numero de flujo axial y tiempo de circulacidn. Se encontré que en todos los casos, la velocidad axial
es predominante sobre la velocidad radial. Asi mismo, la potencia ultrasdnica es mayor, para los
casos de 500 kHz y 1000 kHz, que en el caso del sonoreactor operado a 250 kHz. La potencia
ultrasénica transmitida al liquido incrementa la velocidad, vorticidad, disipacién de energia y la
energia cinética total, lo que repercutird en la reduccién del tiempo de mezclado y tiempos de
circulacién. Asi mismo, la frecuencia muestra un efecto muy importante, se observé que el tiempo
de mezclado se pude reducir hasta un 65% al duplicar la frecuencia. Lo anterior se debe a la corriente
acustica, la cual incrementa con la potencia ultrasénica y frecuencia, y es ademas, el principal
mecanismo que afecta el desempefio hidrodinamico del reactor. El mayor valor de flujo axial
promedio (Qax(z)) Se obtuvo a 1000 kHz y 90% de potencia (322.66 W), sin embargo la circulacion
es mas eficiente es a 1000 kHz y 60% de potencia (218.06 W) debido a que los valores de Ny (z)
son los mayores a estas condiciones. Los tiempos de mezclado (to5) y de circulacién (t,,) a 1000
kHz fueron los mas cortos de todos los obtenidos a diferentes frecuencias y potencias, lo cual se
debe a la mayor velocidad alcanzada, por la potencia ultrasdnica y la mayor frecuencia. Los valores
mas elevados de potencia ultrasénica y 17, se obtuvieron a las frecuencias mds altas (500 kHz y 1000
kHz), lo que explica por qué las velocidades en 250 kHz fueron menores. Como se mostro, la
velocidad de produccién de perdxido se afecta por la frecuencia y la potencia, lo que se debe a que
a mayores frecuencias se producen burbujas de cavitacion mds pequefias que producen menor
cantidad de perdxido, por esta razén, a 500 kHz es mayor la produccién de peréxido que en 1000
kHz. Las experimentaciones aqui descritas, presentan un enfoque diferente a lo reportado,
aportando nuevo conocimiento relacionado a los reactores sonoquimicos, puesto que hasta antes
de esta investigacidon no se tenian datos experimentales de parametros tales como: la potencia
disipada y el tiempo de mezclado en este tipo de reactores, el nUmero de circulacion, entre otros
pardmetros. El presente trabajo presenta un aporte en el campo de este tipo de reactores que

conducira a la optimizacidn y escalamiento para su aplicacién a nivel industrial.
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