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Nomenclatura

t Es el tiempo de residencia promedio que el trazador permanece en el reactor.
o’ Es la varianza que tan amplia es la distribucion

s® Es el grado de asimetria en la distribucion

n El nidmero de tanques en serie.

0% La varianza adimensional.

X Conversion.

U Es el tiempo de residencia en uno de los reactores.

K Constante de equilibrio.

Vo Volumen

C Representa la concentracion de trazador a diferentes tiempos.

Co Representa la concentracion del trazador inicial.

Lz Representa la longitud del reactor.

Z Representa la posicion.

Uer Es la velocidad efectiva.

Dax Es el coeficiente de dispersion axial.

Pe Es el numero de Peclet.

Ca Es la concentracién del trazador en la zona dinamica.

Ce Esla concentracion del trazador en la zona estatica.

Co Esla concentracion del trazador inicial.

uet Es la velocidad dinamica efectiva.

hd y hs representan 10S VOlimenes de retencion dinamico y estatico, respectivamente.
N Es el numero de transporte de masa.

K Es el coeficiente de transferencia de masa volumétrico efectivo entre la zona dinamica
y estancadas.

E(8) Edad adimensional

©  Tiempo adimensional

D/UL Inverso al numero de Peclet

MDA Modelo de dispersion axial

PDE Modelo de intercambio de masa entre zona dinamica y estancada

VIi



CFD Dinamica de fluidos computacional.
S.H.E Electrodo de Hidrogeno Estandar
Ni  Es el flux de masa de la especie i

Di  Es el coeficiente de difusion

VCi El gradiente de concentracion

<
<

Gradiente de potencial

Es el valor de la carga del ion de la especie
Es el vector de velocidad de disolucion
Es la constante universal de los gases
Es la temperatura

Es la constante de Faraday
Es la densidad de fluido
La viscosidad

La presion

Las fuerzas externas

Reynolds

Es adimensional

Es la desviacion estandar

Es el tiempo

Es el tiempo de residencia promedio dado por la relacién entre la longitud del canal

—r 4 ~* Q< I M TUTE O T XIS N
= o

Es la longitud del canal

c
o

La velocidad de entrada.
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Resumen.

En este trabajo se llevo acabo el estudio hidrodinamico y de transporte de masa
sin reaccion de un nuevo canal-inter-electrodico, para su uso en una bateria de flujo
Redox. Se parti6 de la evaluacion del canal inter-electrodico FM-01-LC (reactor
comercial) con 3 mallas y se llevo a cabo la experimentacion para obtener la distribucion
de edades adimensionales, con la finalidad de estudiar las desviaciones del patron de
flujo de mezclado de la fase liquida utilizando dos modelos: (a) el modelo de dispersion
axial (MDA) y (b) el Modelo de intercambio de masa entre zona dinamica y estancada
(PDE) con el software FLEX PDE version 5.0.

Debido a que los modelos MDA y PDE describen las desviaciones de la idealidad
de manera global, se llevé acabo el modelado y simulacion en COMSOL Multiphysics
5.3b (Lic.1038192) resolviendo las ecuaciones de Navier-Stokes en régimen laminar para
la hidrodindmica y la ecuacién de conveccidn-difusion para el transporte de masa. Esto
para describir visualmente en donde existen desviaciones y corregirlas utilizando el
software anteriormente mencionado.

Seguido de esto se propusieron tres nuevos disefios de canal inter-electrodico con
la finalidad de obtener una mejor distribucion de la fase liquida en el canal inter-
electrddico, para asi tener un mejor contacto electrodo-electrolito y asi mismo, obtener
menores desviacion a la idealidad en los tiempos de distribucién de residencia llevado a
cabo en un reactor de tipo filtro-prensa, modificando los promotores de flujo a la entrada
del canal (FM-01-LC-C) en COMSOL Multiphysics 5.3b.

El nuevo canal fue evaluado con electrodos tridimensionales, con 3, 5y 7 mallas
a diferentes flujos de entrada (0.4, 0.6, 0.8, 1.0 y 2.0 L/min), visualizando asi flujo y
distribucion de tiempos de residencia con simulaciones en COMSOL Multiphysics 5.3b
mediante la técnica de estimulo-respuesta con un pulso gaussiano; logrando asi describir
adecuadamente un modelo tedrico propuesto, el cual fue comparado con el canal inter-
electrodico FM-01-LC.



El modelo generado nace a partir del balance de masa; se compard con datos
experimentales para asi ser validado, fue utilizado para el disefio de nuevos canales inter-
electrédicos sin necesidad de realizar experimentos, ni de construir distribuidores y con

una mejor eficiencia ahorrando tiempo, recursos y dinero.



Marco Teorico.

Existen muchas formas de clasificar las baterias, por ejemplo, segun su disefio, su
funcionamiento, su campo de aplicacion, etc. Inicialmente se pueden comenzar
clasificando las baterias en funcion de la posibilidad que tienen de ser recargadas una
vez que han sido descargadas. Asi pues, se pueden definir en dos grupos

Baterias primarias: Estas no pueden ser recargadas una vez que han sido
descargadas, por tanto, cuando se agote su energia debe ser sustituida por otra bateria.

Baterias secundarias: Estas pueden ser recargadas una vez que han sido
descargadas; de ahi la denominacién “baterias recargables o acumuladores”.
Generalmente, estas baterias estan preparadas para funcionar con razones de
descargas altas y en un margen amplio de temperaturas. [1]

Existen diferentes tipos de baterias entre ellos estan las BRF (REDOX flow
batteries o Baterias de Flujo REDOX) que son dispositivos que convierten y almacenan
la energia eléctrica en energia quimica, promoviendo una reaccién de reduccién y
oxidacion de especies entre dos sustancias activas para almacenar y liberar energia.

El principio de funcionamiento de una RFB (Fig. 1) consiste en dos compartimentos
donde se ubican los electrodos, separados mediante una membrana selectiva o
separador, que impide la mezcla de ambos electrolitos. La reaccién se lleva a cabo en la
superficie electrénica y la membrana debe ser permeable a ciertos iones para neutralizar
el balance de cargas a ambos lados de la misma; los electrolitos, que contienen pares
REDOX en altas concentraciones, son recirculados desde los tanques de
almacenamiento al interior del reactor electroquimico mediante bombas y alli son
transformados en una especie u otra segun si el ciclo es de carga o de descarga, es decir,
si se quiere almacenar o liberar energia. Por tanto, la energia es almacenada en el propio
electrolito, que, al transformarse en una especie u otra, aceptara o liberara electrones

debido a las reacciones de transferencia que tienen sobre los electrodos.
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( | Electrodo Electrodo

Electrolito @ @ Electrolito

-{ Fuente de carga/descarga |~

Fig. 3 Esquema simplificado de los componentes de una bateria de flujo.

Las RFBs no requieren mantenimiento durante su vida util, debido a que los
electrolitos se regeneran en cada ciclo y los electrodos son un mero soporte donde tiene
lugar la reaccion electroquimica, por tanto, no sufren deterioro ni cambios en su
estructura. Ademas, pueden trabajar en condiciones de carga/descarga profunda a
diferencia de otras baterias, que se degradan rapidamente si se someten frecuentemente

a descargas profundas.

Las baterias de flujo existen en una gran variedad de formas y disefios. Una
primera clasificacion divide a este tipo de baterias entre sistemas de flujo puro y sistemas

de flujo hibrido, como se muestra en la Fig. 2.

Flujo redox (todos los
materiales activos en

) soluciones de estado
Flujo puro (todos los liquido)

materiales activos se
almacenan por
separado en la celda) Otros flujos puros
(materiales activos en acido bromhidirco

Vanadio redox

Familia de baterias de gas y espacios liquidos).
flujo

Baterias de flujo hibrido
(uno o mas materiales
activos almacenados en
la celda)

Zinc-bromuro

Fig. 4 Tipos de bateria de Flujo [
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Dadas las caracteristicas de las baterias de flujo, se indica su empleo en

aplicaciones que requieran varias horas de almacenamiento, entre las cuales

encontramos:

Almacenamiento de energia acoplado a generadores o plantas de generacién
eléctrica de origen renovable. El excedente de produccion en horas de baja demanda
puede almacenarse para ser utilizado en horas de baja produccién si es necesario,
asegurando un suministro continuo a pesar de la naturaleza intermitente de las
fuentes renovables.

Suministro continuo en estaciones de telecomunicaciones y areas remotas. Dada su
fiabilidad y ciclo de vida, pueden ser utilizadas durante afios de manera aislada
Niveladores de carga y amortiguadores de picos en centrales de generacion eléctrica.
La utilizacion de sistemas de almacenamiento permite aplanar la curva de demanda
de electricidad, de manera que durante las horas valle se almacene parte de la
energia para poder ser utilizada con posterioridad en horas punta. Esta estrategia
evita la necesidad de sobredimensionar la potencia instalada en una red,
disminuyendo los costes en infraestructuras.

Construccién de estaciones o puntos de recarga para vehiculos eléctricos: se podrian
concebir como equivalentes a las gasolineras para vehiculos de combustién. La
estrategia a seguir seria instalar RFBs que almacenen los excedentes de produccion
eléctrica provenientes de fuentes renovables en horas de valle, cuando la electricidad
es mas barata, para recargar vehiculos durante el resto del dia a mayor precio. De
esta forma, el incremento extra de la demanda eléctrica durante el dia debido a las
recargas de los coches eléctricos podria suplirse con la energia que almacenen las
baterias de flujo durante la noche, sin necesidad de generar mas energia durante el

dia destinada a este fin.

Por esto las ventajas que ofrecen este tipo de tecnologias son:

e Tecnologia estable y modulable gracias a la independencia de las caracteristicas

de energia y potencia.

¢ Vida util elevada: superior a 10 000 ciclos completos

e Elevadas tasas de descarga
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e Serecargan rapidamente sustituyendo el electrolito o revirtiendo la reaccién Redox

e Bajo mantenimiento

e Su funcionamiento se puede detener con solo apagar las bombas

e Tiempos de respuesta rapidos, del orden de milisegundos
En cuanto a los inconvenientes destacan:

e La principal desventaja de las baterias de flujo es la baja densidad de energia en
comparacion a otros sistemas.

¢ Requisitos de sistema mas complicados de bombas, sensores, gestion de flujo y
potencia y recipientes de contencidn secundarios.

e Elevado tamafio del conjunto, sobre todo el volumen que puede llegar a alcanzar
los tanques de almacenamiento del elctrolito.

e Baja madurez de la tecnologia.

e Toxicidad de algunos electrolitos empleados. [3]

Criterios de disefo

Para comenzar el disefio del reactor electroquimico primeramente se realiza un
analisis de 4 elementos los cuales son:
e Geometria del canal inter-electrodico
e Hidrodinamica
e Transporte de masa.

e Distribucion de corriente y potencial.

En este trabajo inicialmente se propone disefiar la geometria de la entrada del
canal inter-electrodico con la finalidad de evitar desviaciones del patrén de flujo de
mezclado de la fase liquida en el reactor y que afectan la velocidad de transferencia de
masa y de carga (la conversion y selectividad de la reaccion), que a menudo conduce a
procesos costosos e ineficientes.

En los dltimos 10 afios, se han utilizado diferentes métodos para caracterizar el
patrén de flujo de liquido como:

a) Visualizacion de flujo dentro del canal de flujo por inyeccion de un trazador (DTR,

Distribucion de tiempos de residencia).
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b) Estudio del patron de flujo y visualizacion de transferencia de masa por
electrodeposicion en electrodo de placa plana.

c) Fluorescencia inducida por laser.

d) Utilizando un analisis de momento simple o solucién de modelos matematicos de
la distribucién del tiempo de residencia (DTR).

e) Simulacién numérica de la DTR por dindmica computacional de fluidos, en donde
se resuelven las ecuaciones de Navier-Stokes y la ecuacion Difusion-conveccion

en regimenes laminar y de turbulencia.

Una manera de disminuir el nimero de experimentos es desarrollar un modelado
matematico, debidamente validado con datos experimentales, que describa el proceso a
diferentes condiciones de operacion, con el fin de realizar simulaciones que permitan
encontrar las condiciones optimas del proceso y es por eso que se utilizé el ultimo método
mencionado en la lista. Para la parte de la hidrodinamica se utilizé la ecuaciéon de Navier—
Stokes (régimen laminar) y para el transporte de masa la ecuacién de Difusion-

conveccion (régimen laminar).
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Justificacion.

La demanda de energia a nivel global ha generado que los paises desarrollados y
emergentes estén interesados en mejorar el uso y el acceso a la energia, asi como
incrementar la eficiencia energética e incrementar la contribucion de energia renovable
convencional y no convencional en la matriz energética mundial.

Una ventaja importante de las RFBs es que se puede incrementar
independientemente tanto la energia como la potencia que proporcionan, dotandolas de
una gran versatilidad en cuanto al disefio y a las aplicaciones de estos dispositivos. En
caso de necesitar mayor capacidad de almacenamiento, se puede aumentar el volumen
de los tanques o la concentracion del electrolito, y si se necesita mayor potencia bastaria
con construir celdas de mayor tamafio o afiadir un mayor nimero de celdas en el interior
del reactor.

Una de las necesidades es el almacenamiento de energia a gran escala de fuentes
renovables, solar o edlica. Estos dispositivos permiten aprovechar eficientemente y
maximizar el uso de las energias renovables. Escalante-Garcia (2015) describié que una
bateria de flujo es un sistema que almacena energia eléctrica en un compuesto quimico
disuelto en una solucion, llamado electrolito.

En México dicha area de investigacion esta iniciando y solo se identifican dos
grupos de trabajo, uno de la Universidad de Guanajuato y el otro del Instituto de Energias
Renovables de la Universidad Nacional Autonoma México (UNAM) en conjunto con la
Universidad Autonoma Metropolitana (UAM-I).

Por consiguiente, para el disefio del RFB es necesario desarrollar una estrategia
gue permita determinar parametros caracteristicos del sistema haciendo uso de la
dindmica computacional de fluidos (CFD, por sus siglas en inglés) con la finalidad predecir

comportamientos y desviaciones de la idealidad en diversas condiciones de operacion.
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Objetivos.

Objetivo general:

“Diseno, modelado y simulacion de un canal inter-electrédico para una bateria de Flujo
REDOX".

Objetivos Particulares:

e Simulacién y experimentacién de DTR en canal inter-electrédico FM-01-LC.

e Establecer los criterios de disefio para una bateria de flujo REDOX.

e Establecer el disefio geométrico del canal para su simulacion en COMSOL
Multiphysics 5.3b.

e Acoplar el transporte de masa sin reaccion electroquimica.

e Comparacion y validacion del nuevo canal inter-electrédico con el canal FM-01-

LC.
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Capitulo |

Estudio hidrodindmico del
patron de flujo de mezclado de
la fase liquida en el reactor
electroquimico tipo FM-01-LC



1.1Resumen

En este capitulo se presenta el estudio tedrico - experimental de la hidrodinamica
y el transporte de masa en un canal inter-electrédico de un reactor electroquimico tipo
filtro prensa escala laboratorio (FM-01-LC) con la finalidad de observar las desviaciones
del patron de flujo de mezclado de la fase liquida y como afecta la transferencia de masa
y a la distribucion de corriente y potencial (la conversion y selectividad de la reaccion),

gue a menudo conduce a procesos costosos e ineficientes.

1.2Introduccién

1.2.1 Estudio hidrodinamico a partir de las curvas de distribucién de
tiempos de residencia

La distribucion de tiempos de residencia se define como el tiempo que tarda una
mol de cantidad de sustancia de entrada a salida en un reactor. Esta técnica puede ser
utilizada en la caracterizacion del patrén de flujo de mezclado y permite evaluar las
posibles desviaciones de los elementos de fluido en el reactor y como estas afectan a la
tasa de conversion y eficiencia de transformacion en el reactor.

La DTR se determina experimentalmente inyectando una sustancia, molécula o
atomo inerte, llamado trazador, al reactor en cierto tiempo (t=0), y después midiendo la
concentracion del trazador (C), en la corriente del efluente en funcién del tiempo.

Ademas de ser una especie no reactiva que se detecte con facilidad, el trazador
debe tener propiedades fisicas similares a las de la mezcla de reaccion y ser
completamente solubles en esa mezcla. Existen dos distintos métodos para alimentar el
trazador y visualizar el comportamiento del fluido: (a) alimentacion por pulso y (b)

alimentacion por escalén.

1.2.1.a Alimentacion por pulso

Se inyecta una cantidad de trazador (No) de manera repentina como carga a la
corriente de alimentacién que entra al reactor en un tiempo tan breve como sea posible.
Después se mide la concentracion a la salida en funcion del tiempo. Surgen problemas
cuando la curva de concentracion contra el tiempo tiene una cola larga, porque le

analisis puede dar lugar a grandes inexactitudes. [14]



1.2.1.b Alimentacion por escalon

El escalén positivo suele ser mas facil de efectuar experimentalmente que la
prueba de pulso, aqui no es necesario conocer la cantidad total del trazador en la
alimentacion durante el periodo de prueba como en la prueba de pulso.

Un gran problema es que se debe usar una gran cantidad de trazador y estos

regularmente son muy costosos. [14]

1.2.2 Momentos en la distribucion de tiempos de residencia.

“Es muy comun para comparar una DTR emplear momentos, en lugar de intentar
emplear toda la distribucién” (Wen y Fan). A continuacion, se presentan 3 momentos que
normalmente son empleados:

El primero es el tiempo de residencia

_ JJtEMdt o
t= T roa = J, tE(t)dt (1-1)
En donde:

t = Es el tiempo de residencia promedio que el trazador permanece en el reactor.

“Este es el primer momento que proporcién el tiempo promedio que las moléculas
del efluente pasan dentro del reactor”. [14]
El segundo es la varianza, que es una indicacion de la distribucion; a medida que

el valor de este momento es mayor la dispersién también lo es.
(0]
o’ = [, (t — tn)?E(t)dt (1-2)

En donde:
o’ = Es la varianza que tan amplia es la distribucién

“La magnitud de este momento es una indicacion de la “dispersion” de la
distribucion; a medida que el valor de este momento es mayor, la dispersion de la
distribucion también lo es”. [14]

El tercero es la asimetria de distribucién que también se toma en la medida y se

relaciona con la asimetria de la distribucion.

§3 =2 Jy (¢ = ty)® E()dt (1-3)

a3/2
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En donde:
s3= Es el grado de asimetria en la distribucién

“Este momento mide el grado de asimetria de una distribucion, en una direccion o
en la otra, en referencia a la media”. [14]

La hidrodinamica de las fases fluidas en reactores comunmente se describe por
varios modelos aproximados cuyos parametros pueden ser evaluados de la distribucion
de tiempos de residencia. Esta formulacion es conveniente debido a que la curva de DTR
puede obtenerse experimentalmente adicionando un trazador inerte en forma de pulso o
escaldn a la corriente de entrada al reactor y midiendo la concentracion del trazador en
la corriente de salida del reactor. [14]

Las caracteristicas de mezclado para cada fase pueden cuantificarse ajustando
los modelos de flujo a estos datos. El mezclado de las fases liquida de un reactor se ha
representado usando 2 categorias de modelos de flujo: a) modelo diferencial y b) modelo

por etapas.

1.2.3 Modelo por etapas

1.2.3.a Modelo de n tanques en serie (TES).

El modelo TES es de un solo parametro. Se analizara la DTR para determinar el
namero de tanques ideales, n, colocados en serie que daran aproximadamente la misma
DTR que el reactor no ideal. Este modelo representa el mezclado axial por una serie de
etapas interconectadas y por el retromezclado en la direccion opuesta al flujo. EI nimero
de etapas o tanques y la cantidad de retroflujo o circulacién inter etapas, caracteriza el
grado de retromezclado. En el caso limite de un namero infinito de tanque en serie,
prevalece flujo piston.

La DTR se analizara a partir de un pulso del trazador inyectado en el primeo de

tres CSTR de igual tamafio colocados en serie. La fraccibn de material que sale del

C3(t)

sistema de tres reactores en el tiempo t + At es: E(t) = TPt
0 3

En donde: Cs(t) es la

concentracion del trazador en el efluente del tercer reactor.
Integrando se obtiene la expresion para la concentracion del trazador en el efluente

del primer reactor. Para flujo volumétrico constante v = v0, volumenes de los reactores
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idénticos V1 = V2 = Vi, tiempos espaciales de los reactores individuales idénticos T1 =
T2 =Ti.
El nimero de tanques en serie se puede determinar, calculando la varianza

adimensional ge, mediante un experimento con trazador. [13]

1 T?
n = s (2-4)
7]
En Donde:

n = El nUmero de tanques en serie.
02 = La varianza adimensional.

La expresidn anterior incorpora el nimero de tanques necesarios para representar
un reactor real como si fueran n tanques ideales en serie. Si n es demasiado grande,
entonces se pude utilizar un reactor PFR. Cuando la reaccion es de primer orden,

podemos usar:
1 |74
X=1—m Ti:vo_n (1-5)
En Donde:
X = Conversion.
T = Es el tiempo de residencia en uno de los reactores.
K = Constante de equilibrio.

Vo = Volumen.

1.2.4 Modelos diferenciales.

1.2.4a Modelo de Dispersion Axial (MDA).

Es fundamentalmente un modelo diferencial desarrollado para caracterizar el
mezclado axial. En este modelo existe una dispersion axial del material, que se rige por
una metodologia de la ley de la difusion de Fick supuestamente al flujo piston. Asi pues,
ademas del transporte del flujo volumétrico, uA.c, cada componente de la mezcla se

transporta a través de cualquier seccion transversal del reactor a una velocidad igual a

[—DaAC (2—2)] gue es resultado de la difusion molecular y por conveccion. [12]



I SRR > Fluctuaciones debido al campo de
velocidad y a la difusion molecular y
turbulenta.

Fig. 1- 1 Representacion de la dispersion (Modelo de flujo piston con

dispersion).
20 4 Flujo piston ) .
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Fig. 1- 2 Momentos de DTR en recipientes cerrados con diversos grados de retromezclado, segtn las predicciones del modelo de
dispersion [14]

La Curva obtenida a partir de un experimento de pulso-respuesta, se puede
aproximar por medio de la ecuacién adimensional que representa el balance de modelos
del trazador.
ac 1 d%c oc

36~ Peoz? oz (1-8)
Considerando un sistema cerrado, las condiciones de frontera son:
Z=0;C—1M;Z=1;M=O (1-7)
Pe 0z 0z
La condicion inicial antes de que el trazador es inyectado al reactor son:
6 =0;c(z,60)=0 (1-8)



En las expresiones anteriores las variables adimensionales quedan definidas

como:
C Z tu UpfFL
c=—:1z==:9=—L pe=-L*= (1-9)
CO LZ LZ Dax
En Donde:

C = Representa la concentracion de trazador a diferentes tiempos.
Co = Representa la concentracion del trazador inicial.

Lz = Representa la longitud del reactor.

Z = Representa la posicion.

Uef = Es la velocidad efectiva.

Dax = Es el coeficiente de dispersion axial.

1.2.4b  Modelo de intercambio de masa entre zona dinamica y estancada
(PDE).
En este modelo se considera una zona de fluido dindmico con dispersion axial que

intercambia materia con una zona estética. [12]

Cout
ll
I electrodos
K —]
=
| — =
AZ
/CS Cd
/
Fase‘j \R Fase
estatica dinamica

L]

flujo piston con
dispersion axial

Cin
Fig. 1- 3 Modelo de flujo piston con dispersién axial e intercambio de masa con zonas estancadas
Las ecuaciones adimensionales que se derivan del balance de masa del trazador,
son las siguientes:

La ecuacioén que describe la zona dindmica.

9Cq _ 1 d%cq 9cCq
P20 = pey 022 oz N(Cq = Ce) (1-10)



La ecuacion que describe la zona estética es:

dC, N
20 — 19 (Ca —Ce) (1-11)
Las condiciones de frontera y condiciones iniciales respectivamente, son:
1 acq4(0t,0) 9C4(07,0)
Z=0;C4; = L =1,—= 1-12
0; Cq Peq 0z ’ Y 0 (1-12)
0=0;C;(Z,0)=C.(Z,0)=0 (1-13)
En donde los parametros representan:
Cc C Z tug,
Ca=22C==2;Z2==;0=—"2 (1-14)
Co Co Lz Ly
Ud,ef L kagrL h
pedzﬁ; N=—"02Z. =" (1-15)
Dax ud‘ef hd+hs
En Donde:

Pe = Es el nimero de Peclet.

Cd = Es la concentracion del trazador en la zona dindmica.

Ce = Es la concentracion del trazador en la zona estatica.

Co=Es la concentracién del trazador inicial.

uef = Es la velocidad dinamica efectiva.

hday hs = Representan los volumenes de retencion dinamico y estatico, respectivamente.
N = Es el numero de transporte de masa.

K = Es el coeficiente de transferencia de masa volumétrico efectivo entre la zona

dinamica y estancadas.

1.3Estrategia experimental y en CFD en COMSOL Multiphysics (5.3) para el
Canal inter-electrodico FM-01-LC

131 Estrategia experimental escala laboratorio de Canal inter-electrodico
convencional FM-01-LC

Se acondiciono el reactor FM-01-LC con el Canal inter-electrédico convencional

(forma de abanico) con 3 mallas de acero inoxidable y con las siguientes dimensiones.



e Longitud total: 0.25 m

R

e Longitud efectiva: 0.16 m
e Ancho: 0.4 m.
0.25m

e Espesor: 0.019 m. 0.16m

X

Fig. 1- 4 (a) Reactor FM-01-LC escala laboratorio, (b) Promotor de turbulencia o mallas (c) mallas estructuradas y (d) Canal
inter-electrddico convencional.

(7) Reactor FMO1-LC
electrodos estructurados

con promotor de turbulencia )
(10) Valvula de purga

(6) Entrada m m F
de DUIED &\(\\?\ tg} {:Hndu.c[ime-[m
1) Entrad
> (8) Vélvula IJG a
(5) Medidor
de Flujo 8 ’

(2) Reservofio

(4) Viédlvula de control
de flujo

(3) Bomba - ]

Fig. 1- 5 Sistema experimental con entrada de pulso para una bateria de Flujo REDOX.

Como se observa en la fig. 1-5 la entrada de agua es mediante un reservorio (2)
que es transportada mediante una bomba (3), la cual pasa por la primer valvula (4) que
es quien controla el flujo y posteriormente a un medidor de flujo (5),a la entrada del reactor
se le acondiciono una forma de inyectar el trazador (perturbacién por pulso) y la salida se

coloco un sensor de conductividad (9) que mide en continuo y es quien censara el cambio
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de conductividad debido a la perturbacion, una vez que el liquido es censado la valvula
(8) es cerrada y se abre la valvula (10) abierta esto para que no genere una recirculacion;
Por ultimo esto se llevo a cabo en diferentes flujos 0.4, 0.6, 0.8, 1.0, 2.0L/min para un

mejor estudio.

1.3.2 Estrategia en CFD con COMSOL Multiphysics (5.3).
Una manera de disminuir el nimero de experimentos es desarrollar un modelado

matematico, debidamente validado con datos experimentales, que describa el proceso a
diferentes condiciones de operacion, con el fin de realizar simulaciones que permitan
encontrar las condiciones Optimas del proceso y es por eso que se utilizé la simulacion
en CFD. Para la parte de la hidrodinamica se utilizd la ecuacion de Navier—Stokes
(régimen laminar) y para el transporte de masa la ecuacién de Difusidbn-conveccion
(régimen laminar).

Se llevo a cabo un estudio en CFD con el software, COMSOL Multiphysics 5.3 y
se construyé un modelo en 3D del Canal inter-electrédico en el cual se aplic6 una

perturbacion en la entrada para estudiar la hidrodinamica.

1.4 Resultados de la estrategia experimental y en CFD para el canal inter-
electrodico FM-01-LC

14.1 Resultados de estrategia experimental.

A continuacion, se presentan los resultados experimentales de las curvas DTR de
las edades adimensionales versus tiempo adimensional, obtenidos a partir de los datos
de concentracion versus tiempo real para cada flujo establecido.

La secuencia de calculo que se utilizO para la transformaciéon de datos de
concentracion versus tiempo a la forma adimensional, se presentan con detalle en el
anexo (). La transformacion de datos a la forma dimensional se requiere para tratar de
aproximar los datos experimentales por medio de algunos de los modelos diferenciales.

En la fig. 1-6 se muestran las curvas de DTR experimentales y a diferentes flujos
ademas se muestran la comparacion de los dos diferentes modelos antes mencionados
gue son Modelo de Dispersién axial y Modelo de intercambio de masa entre zonas

estéaticas y dinamicas, los cuales fueron disefiados en el software FLEX PDE versién 5.0

10



y cada uno se distingue por un diferente simbolo y color. El eje de las Y representa la
distribucion de edades adimensionales, mientras que el eje de las X representa el tiempo
adimensional.

1.5

0.4 L/min 0.6 L/min

D/uL=0.02736

D/ulL=0.03237

\ MDA

E (?)

0.8 L/min

\ D/ul=0.5472
\ MDA

E(2)

2 L/min

|MDA  D/uL=0.01732

15 20 25 3.0

(O]
Fig. 1- 6 Curva de DTR adimensionales a diferentes flujos respectivamente ( M )experimental, ( ) Modelo de intercambio de masa entre

zonas dindmicas y estancadas PDE y (m=m ) Modelos de dispersion axial (MDA). El eje X, tiempo adimensional 9, el eje Y, edades
adimensionales E(§)



Como se observa en las graficas de la fig. 1-6 el modelo que mejor describe los
datos experimentales es el Modelo de intercambio de masa entre zonas dinamicas y
estancadas, por otro lado, en todas existe un desplazamiento hacia la izquierda esto
quiere decir que existe canalamientos o zonas de baja velocidad dentro del Canal inter-
electrédico con dispersiones medianas y pequefias a excepcion de 0.8 L/m en donde se
encuentra con una dispersion grande D/UL= 0.5472 comparado con el que se muestra
en la fig. 1-2 en el cual se indica que para una dispersion grande es desde D/UL= 0.2.

Los fenbmenos antes mencionados se muestran a continuacion en las siguientes
figuras, en los cuales se aprecia mejor los fendmenos que existen dentro del canal inter-

electrddico.

1.4.2 Resultados de la estrategia en CFD del Canal inter-electrédico FM-01-
LC

4 0.8

4 0.6

0.4

0.2

12



Fig. 1- 7 Canal inter-electrédico convencional (forma de abanico) FM-01-LC, simulacion del cambio de la
concentracion (mol/m3) y con 3 promotores de turbulencia o mallas

Como se puede observar en la Fig.1-7 (simulacién del cambio de la concentracion)

existen los fendmenos como son zonas estancadas entre las 3 mallas colocadas, un flujo

preferencial en las paredes del canal inter-electrédico y zonas muertas dentro del canal.

m/s

x10~

2.5

1.5

e e o

= L

)

0.5

2

Fig. 1- 8 Canal inter-electrddico convencional (forma de abanico) FM-01-LC, simulacién del campo de velocidad (ml/s) y con

3 promotores de turbulencia o mallas
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En la fig.1-8 (simulacion del campo de velocidad) se observan zonas de alta
velocidad en las paredes del Canal inter-electrédico, asi como zonas de baja velocidad o
canalamientos, por ultimo, se puede observar un retromezclado a la entrada del canal

debido a los distribuidores de flujo.
2.0

e Experimental
CFD
Flujo Piston

1.8 4

1.6—-
1.4—-
1.2—-
D 1.0—-
0.8—-
0.6—-
0.4 1

: — .
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
t(6)

Fig. 1- 9 Curva de DTR adimensional a 2 L/min y a 3 mallas del Canal inter-electrédico. (® ) Experimental, (wem ) CFD con
COMSOL Multiphysics 5.3 y (m=m) Flujo ideal o un flujo piston.

En la fig. 1-9 se muestran las curvas experimentales y teodricas de la distribucion
de tiempos de residencia en el reactor electroquimico FM-01-LC operando a 2 LPM. En
estos patrones se observan desviaciones de la idealidad en un reactor tipo flujo piston
(linea negra), las desviaciones mostradas en los datos experimentales son: (a) un
canalamiento o zona de alta velocidad, denotado en el desplazamiento del pico maximo
a valores menores de uno en la distribucion de datos y (b) un estancamiento o zona de

baja velocidad el cual se visualiza en el coleo de la curva.
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Tabla 1- 1 Parametros calculados a diferentes flujos ya establecidos y con 3 mallas dentro del canal con los modelos de (a)
Modelo de intercambio de masa entre zonas dindmicas y estancadas PDE y (b) Modelos de dispersion axial (MDA).

EXP

Flujo
(LPM) Re Dax Pe

0.4 109.820718|0.000135 | 16.247515 | 0.000080 | 27.412281 | 0.000071 | 30.887077
0.6 164.731077|0.000113 | 29.230947 | 0.000104 | 31.629555 | 0.000090 | 36.549708
0.8 219.641435|0.000278 | 15.764450 | 0.000260 | 16.869096 | 0.002400 | 1.827485
1.0 274.55179410.001327| 4.132884 |0.00011547.673532|0.000105 | 52.213868
2.0 549.103588 | 0.000331 | 33.098453 | 0.000260 | 42.172740]0.000190 | 57.710065

En la tabla 1-1 la primera columna corresponde al coeficiente de dispersion axial
(Dax)exp Y @l Peclet (Pe)exp, €xperimentales, que fueron calculados a través de las curvas
de DTR experiméntales a partir del método de los momentos descrita en el libro
Levenspiel, 3" edicion. Mientras que las siguientes cuatro columnas corresponden al
coeficiente de dispersion axial teorico (Dax)teo Y al Peclet tedrico (Pe)teo, respectivamente,
los cuales fueron calculados a través del ajuste de las curvas de DTR experimentales
utilizando el modelo de dispersion axial y Modelo de intercambio de masa entre zona
dinamica y estancada implementando el software FLEX PDE version 5.0.

1.5Conclusiones parciales.

Con la finalidad de validad el modelo utilizado en la simulaciéon de la curva de
distribucion de tiempos de residencia, en la Fig. 1-9 se muestra el comparativo de los
patrones obtenidos contra los datos experimentales, el cual describe las desviaciones en
el reactor electroquimico con una desviacion menor al 5%, es decir este modelo es
adecuado para describir los patrones de flujo de mezclado de la fase liquida dentro del
reactor electroquimico. Finalmente se propone disefiar un nuevo canal inter-electrédico
para mejorar las desviaciones de patrén de flujo de mezclado de la fase liquida dentro
del reactor electroquimico y asi mejorar el contacto electrodo-especie electroactiva, y
mejorar el rendimiento del reactor electroquimico utilizado como bateria de flujo REDOX.
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Capitulo I

Diseno del nuevo distribuidor
del reactor electroquimico FM-
01-LC utilizando dinamica
computacional de fluidos.
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2.1Resumen

Una vez validados los modelos de dinamica computacional de fluidos en este
capitulo se presenta el disefio utilizando simplemente una estrategia tedrica para el canal
inter-electrédico de una (VRFB) utilizando COMSOL Multiphysics 5.3, de acuerdo a los
objetivos del trabajo se abordan tres rubros: (a) Geometria del canal inter-electrddico, (b)
la Hidrodinamica después de seleccionar la geometria del canal y (c) el transporte de

masa sin reaccion.

2.2Introduccion

Un reactor es un equipo determinado cuya funcion es la de generar una reaccion
quimica especifica sobre una materia. Esta operacion consiste en la separacion,
multiplicacion o reestructuracion de las moléculas o a&tomos de la materia tratada para
formular un nuevo producto como resultado. El reactor, a través de sus mecanismos,
afecta factores de la materia como temperatura, presion, caracteristicas termodinamicas
y cinéticas, consistencia fisica, estados presentes durante la reaccion (liquido, sélido,
gaseonso).

Existen diferentes tipos de reactores en este capitulo se hara énfasis al PFR el

cual dara pauta para analizar un reactor electroquimico tipo filtro prensa

2.2.1 PFR (Reactor de flujo Piston)

Un reactor de flujo pistdn se caracteriza por que le flujo del fluido a través del
reactor es regular, es decir, ningun elemento del mismo sobrepasa o0 se mezcla con
cualquier otro elemento situado antes o después de aquel. La condicién necesaria y
suficiente para que exista un flujo piston es que el tiempo de residencia de todos los
elementos del fluido sea el mismo. [13]

El modelo del PFR considera que el fluido se desplaza como tapon, es decir, sin
gradientes radiales de concentracion, temperatura o velocidad de reaccion. A medida que
los materiales que reaccionan entran y fluyen axialmente por el rector son consumidos y
la conversion aumenta en toda longitud del mismo. Para desarrollar la ecuacion de disefio
del PFR primero multiplicamos ambos lados de la ecuacion de disefio de este reactor por
-1.
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dFy
dv
Para un sistema de flujo, Fa se ha dado previamente en términos de la velocidad

—r, (2- 1)

de flujo molar alimentada por Faoy la conversion X

Fy = Fyo — F40X (2-2)
Derivando
dFA = _FAodX (2- 3)

Y combinando en ecuacion (2-1), se obtiene la forma diferencial de la ecuacion del

disefio para una PFR:

dX
FAO W = —T‘A (2_ 4)

A continuacion, separando las variables e integrandolas con la frontera V = 0
cuando X=0 obtenemos el volumen del PFR necesario para alcanzar una conversion
especifica X:

V= Fyo Xd_X (2-5)
o ~Ta

Para realizar las integraciones en las ecuaciones de disefo del reactor intermitente
y PFR, asi como para evaluar la ecuacion de disefio CSTR, es necesario saber como
varia la velocidad de reaccién -ra con la concentracion (y por tanto la conversion) de la
especie que reacciona.

Las reacciones en fase gaseosa se realizan principalmente en PFR, en los cuales
el flujo suele ser turbulento. Asumiendo que no haya dispersién ni gradientes radiales de
temperatura, velocidad o concentracion, podemos generar un modelo del flujo en este

tipo de reactor considerandolo como flujo tapon

Materiales que

) Productos
reaccionan

Fig 2- 1 PFR

La forma diferencial de la ecuacion (2-4) de disefio para el PFR debe emplearse

cuando hay caida de presion en el reactor o intercambio de calor entre el PFR y los
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alrededores. En ausencia de caida de presion o intercambio de calor, se usa la forma

integral de la ecuacion de disefio del flujo tapon, ecuacion (2-5).

2.2.2 Reactor de flujo laminar (RFL)

Antes de proceder a demostrar como emplear la distribucion de tiempos de
residencia para estimar la conversion en un reactor, deduciremos E(t) para un RFL. Para
flujo laminar en un reactor tubular, el perfil de velocidades es parabdlico y el fluido en el
centro del tubo pasa un tiempo mas breve en el reactor. En la fig. (2-2) se observa un
esquema del desplazamiento del fluido en un tiempo t. La figura de la izquierda muestra
a qué distancia a lo largo del rector ha viajado cada elemento concéntrico del fluido

transcurrido en el tiempo t.

O T 17— @

Fig 2- 2 Diagrama esquemdtico de los elementos de un fluido en un reactor de flujo laminar

En algunos reactores con tanque de agitacion, hay una zona de alta agitacién en
la vecindad del impulsor, que puede representarse como un CSTR perfectamente
mezclado. Dependiendo de la ubicacion de la tuberia de entrada y salida, la mezcla de
reaccion puede seguir una trayectoria bastante tortuosa, ya sea antes de entrar, después
de salir de la zona mezclado perfecto o en ambos casos. Dicha trayectoria tortuosa llega
a representarse como un PFR. Asi, este tipo de tanque reactor es posible representarlo
como un CSTR en serie con un reactor de flujo tapon. en tanto que el PFR puede

preceder o seguir al CSTR.

2.2.3 Reactor electroquimico Tipo filtro prensa

El reactor electroquimico tipo filtro prensa utilizado en este trabajo de investigacion
puede considerarse como un recipiente cerrado. En el reactor electroquimico de
compartimentos separados tipo filtro prensa, pueden verse implicados fendmenos de
reagrupamiento o redistribucion de materia por deslizamiento o formacion de remolinos,

gue puede repetirse un numero considerable de veces durante el flujo del fluido a través
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del recipiente, pudiendo considerar que estas perturbaciones son de naturaleza
estadistica, o se pueden encontrar regiones estancadas (zonas muertas), en donde hay
poco o ningun intercambio de materia con las regiones bien mezcladas, y por tanto la
reaccion electroquimica tiene lugar en menor medida.

Los reactores electroquimicos del tipo filtro-prensa suelen ser los mas utilizados.
La razon de este uso se debe a diversos factores como pueden ser la alta disponibilidad
de recambios, su alta versatilidad o su facil escalado. Este escalado resulta sencillo
siempre y cuando el reactor se encuentre trabajando en unas condiciones de flujo
hidrodindmico totalmente desarrolladas. Sin embargo, dependiendo del tamafio de las
células y de su geometria es posible que los reactores se encuentren trabajando en unas
condiciones de flujo hidrodinAmico especiales caracterizadas por un flujo mucho mas

turbulento del que corresponderia al caudal circulante.

224 Fendmenos de transporte en el reactor

El desempefio de un proceso electroquimico no solo esta determinado por la
transferencia de carga y la cinética electrédica, existe un numero adicional de fenémenos
que determina la cinética electrédica, y son la transferencia de masa y de calor los mas
sefalados. Entre estos factores las condiciones de dinamica del fluido, bajo las que un
electrolito entra a un rector, es el parametro del proceso mas poderoso que domina la
transferencia de masa y calor

El manejo adecuado de las caracteristicas determinantes de un proceso, la
dindmica de fluidos, el transporte de masa y la transferencia de calor es, junto con el
adecuado manejo de la transferencia de carga iénica los principales fenbmenos en
ingenieria de procesos electroquimicos. Aunque en casos practicos la transferencia de
calor puede ser descartada suponiendo un sistema isotérmico (que se cumple de forma
adecuada para la mayoria de los casos). Entonces la relacion entre la dinamica de fluidos,
el transporte de masa y la transferencia de carga iénica puede ser representada por la

ecuacion de Nernst-Planck.

Z; )
N; = —D;Vc; — R—lTFciVV +cu (2-6)
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Donde Ni es el flux de masa de la especie i (mol s* cm), Di es el coeficiente de
difusién (cm?/s), VCi el gradiente de concentracion (mol cm?®), VV gradiente de potencial,
Zi es el valor de la carga del ion de la especie, u es el vector de velocidad de disolucion
(m/s), R es la constante universal de los gases (8.314 J mol*K?), T es la temperatura(K),
F es la constante de Faraday (96485 C/mol). Los términos que se encuentran en la parte
derecha de la ecuacion 2-6 corresponden a las contribuciones de difusion, migracion y
conveccion, respectivamente.

Comunmente en procesos electroquimicos se intenta descartar los efectos de la
contribucion de la migracion de iones con la ayuda de un electrolito soporte que sea el
encargado del transporte de la carga dentro de la disolucién. Pero en algunos casos la
misma disolucion se encarga del transporte, ya que la actividad de los iones en disolucién
aumenta con el incremento de la concentracion, podemos descartar la contribucion de la

migracion, y representar al flux de masa con la siguiente ecuacion
Ni = —Dl‘VCi + cu (2- 7)

El primer término de la ecuacion 2-7 corresponde a difusion y este representa la
ley de Fick, la cual describe el flux de una sustancia y su concentracién en funcién del
tiempo y su posiciéon. La difusion de una especie siempre sucede cuando existe un
gradiente de concentracion entre dos puntos, las especies viajan del punto con una mayor
concentracion al punto de una menor concentracion; esto significa en el caso de los
rectores electroquimicos, que el gradiente de concentracion siempre existira entre la
superficie del electrodo, donde ocurre la reaccién (menor concentracion), y el seno de la
disolucién donde se encuentra la mayor concentracion de especies.

El segundo término de la ecuacion 2-7 representa la conveccion de la disolucion
en donde se encuentran las especies. La conveccion representa al flux de una sustancia
en funcion de la concentracion y su velocidad.

Para poder determinar la velocidad del segundo término de la ecuacion 2-7 es
necesario calcularla con base en algan fenédmeno que describa la cantidad de movimiento
gue tiene el fluido en el volumen del reactor. Lamentablemente existen diversos
fendbmenos que describen el movimiento de un fluido, dependiendo generalmente de la
viscosidad, densidad y la velocidad del mismo. Los mas conocidos y usados son los flujos

llamados flujo laminar y flujo turbulento; existe otro modelo de flujo poco conocido, pero
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se presenta frecuentemente en reactores de lecho empacado, con empaques de malla o

promotores de turbulencia y es llamado flujo laminar en medio poroso. [7]

2.3Estrategia tedrica en el disefio del canal inter-electrédico de la BFR.

2.3.1 Modelo hidrodinamico.

Conociendo la geometria del reactor se modelo 3D la hidrodinamica en régimen
laminar dentro de la BFR, se utilizd la ecuacion de Navier—Stokes (Ec.1) en estado
estacionario acoplada a la ecuacién de continuidad (2), con la finalidad de describir el
comportamiento de los elementos de fluido y visualizar las desviaciones en el patrén de
flujo de mezclado de la fase liquida.

(pu-Vu) = =VP — u(V?u) + F (2-8)
V-u=0 (2- 9)

Donde; p es la densidad de fluido, u es el vector velocidad promedio, p la
viscosidad, P la presion y F las fuerzas externas. Este modelo es aplicable a bajos
nameros de Reynolds (Re<2100).

2.3.2 Modelo de Transporte de Masa

En sistemas electroquimicos en régimen laminar con reaccion quimica en el seno
de la solucion, el balance de masa de las especies cargadas i esta dada por Nernst-
Planck (3).

dcC; z;F
Vd—tl = —D;VC; — R‘—Tcivob + Cju (2-10)

Donde; Di es el coeficiende de difusién, VCi es el gradiente de concentracion, VO
es el gradiente de potencial, zi es el valor de carga del ion de la especie, u es el vector
de velocidad de la disolucion, R es la constante universal de los gases, T es la
temperatura y F es el valor de la constante de Faraday (96485 C/mol).

Los terminos que se encuentran en la parte derecha de la ecuacion corresponden
a las contribuciones de difusion, migracion y conveccion, respectivamente.

Comunmente en procesos electroquimicos se intenta descartar los efectos de la

contribucion de la migracién de iones con la ayuda de un electrolitos soporte que sea el
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encargado del transporte de la carga dentro de la disolucion y el transporte de masa

gueda descrito por la ecuacion conveccion-difusion.

dC;
Vd_tl = —DiVCi + Ciu (2' 11)

2.3.3 Condiciones a la Frontera utilizadas en modelado y simulacion.

Hay dos casos que necesitamos considerar: CF para recipientes cerrados y para
recipientes abiertos. En el caso de los recipientes cerrado-cerrado, suponemos que no
hay dispersién o variacion radial en la concentracion tanto corriente arriba (cerrado) como
corriente abajo (cerrado) de la seccion de reaccion, asi que tenemos un recipiente

cerrado-cerrado.
Transporte de Masa Hidrodinamica

N D,V =) s | 3 — .
v [=pl + u(Vu + VuT)n = —Byn

ac (17,6 =
¥=0’ =1 - = Py=0
0z 3 9
NN =0 — R
iy o1 ac(0*,6) -
R Wy

Fig 2- 3 Condiciones iniciales y condiciones de frontera utilizadas en la simulacién de la hidrodindmica y el transporte de masa en
el FM-01-LC
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2.4Estrategia computacional para la simulacion del proceso

Algo importante de mencionar es, en los Ultimos afos, la dinamica de fluidos
computacional (CFD, por sus siglas en inglés) ha probado ser una herramienta util, adecuada
para simular el comportamiento hidrodinamico de diferentes sistemas electroquimicos,
incluyendo reactores de tipo filtro prensa, los cuales son de valiosa ayuda para la simulacion
del comportamiento de un nuevo reactor.

El transporte descrito por las ecuaciones de Navier—Stokes para la hidrodinamica
y la ecuacién conveccion-difusion que posteriormente se convertira en la ecuacion de
Nernst-Planck para el transporte de masa en régimen laminar, se resolvieron
numéricamente con el método de elementos finitos utilizando el software COMSOL
Multiphysics 5.3 en 3D. La hidrodindmica se resolvio en estado estacionario, los
resultados fueron almacenados y alimentados al modelo que describe el transporte de
masa (Conveccion-Difusion) en estado transitorio (Rivero et al., 2010), utilizando un
tamafo de paso de 1s, los valores de las propiedades fisicas de la solucion se muestran

en la siguiente tabla.

Tabla 2- 1 Propiedades fisicas del fluido

Propiedades Valor Unidades
Viscosidad dinamica 0.001 Pa*s
Densidad 1000 Kg/m?
Coeficiente de dilatacion adiabética. 1.0
Conductividad eléctrica 5.5x10¢ S/m
Capacidad térmica a presion cte. 4186 J/IKg * K
Conductividad térmica. 2.18 W/m*K
Velocidad de del sonido. 1500 m/s

El nuevo disefio de la geometria de distribuidores de entrada en la celda se
establecio a través de simulacion CFD (COMSOL Multiphysics 5.3b). Las dimensiones
caracteristicas de los canales inter-electrodicos fueron los siguientes:

e Longitud total: 0.25 m e Ancho: 0.4 m.
e Longitud efectiva: 0.16 m e Espesor: 0.019 m.
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2.5Resultados

Se realizaron 3 simulaciones en las cuales se cambio la geometria del canal inter-
electrédico (fig. 2-4), con la finalidad de observar donde habria un mejor rendimiento en
cuanto al patron de flujo de la fase de liquida (fig. 2-5) y la concentracion (fig. 2-6).

Fig 2- 4 Canales de distribucién a vacio a) FM-01 -LC-A b) FM-01 -LC-B ¢) FM-01-LC-C

Al tener las nuevas geometrias se les hicieron pruebas de velocidad y
concentracion esto con la finalidad de tener la nueva celda electrolitica.

En lafig. 2-5 se observa que los canales de distribucion ayudan a que la velocidad

sea mas homogénea. Sin embargo, comparando las 3 geometrias se observa que la Fig
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2-5c tiene una mejor homogeneidad, ya que en la Fig 2-5a y Fig 2-5b se observar que los
vectores de velocidad se arremolinan a la entrada de la celda.

En cuanto al disefio del reactor electroquimico es muy importante la homogeneidad de
los elementos de fluido dentro del canal inter-electrédico, esto para asegurar un contacto
intimo entre el electrolito y el electrodo en donde ocurrira el cambio quimico,
aprovechando también que en las reacciones no ocurre un cambio de estado de sélido a

liquido.

m/s

0.12

0.1

1 0.08

41 0.06

0.04

-
/

0.02

LY

_— /
\

Fig 2- 5 Magnitud y Campo de Velocidad (m/s) con canales de distribucion en la Simulacién FM-01-A-B-C -LC

Acoplando la transferencia de masa y utilizando la ecuacién de conveccién difusion

sin reaccion, en la Fig 2-6¢ se observa que es la mas homogénea y las zonas muertas
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son menores, ya que en la Fig 2-6a y Fig 2-6b, las zonas muertas empiezan desde mas
abajo y hay canalamientos por la parte de en medio. Se observa que el efecto borde no

varia y que existe una mayor homogeneidad.

mol/m?

112

4110

Fig 2- 6 Simulacion de la hidrodindmica de una celda de distribucion FM-01- A-B-C-LC, utilizando COMSOL Multiphysics® 5.3
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2.6 Conclusiones parciales

La hidrodinamica afecta el rendimiento de cualquier reactor electroquimico, por lo
gue es importante conocer como se desplazan los fluidos dentro del campo de flujo, con
esto podemos corregir y disefiar nuevos reactores para obtener la mayor eficiencia
posible. Como se vio en este capitulo se partié de un reactor convencional, se realizaron

3 prototipos diferentes y se eligié el mas eficiente.

De las tres geometrias que se propusieron se llego a la conclusion de que la celda
FM-01-LC-C, es la mejor ya que la magnitud de velocidad es mas homogénea, se
aprovecha toda el area activa asegurando un contacto electrodo electrolito, hay menores
desviaciones de la idealidad, tendria un mejor rendimiento en el reactor y es menor el

costo de construccion.

Basandonos en este nuevo prototipo y tomando las propiedades del reactor FM-

01 se pretende que el nuevo canal tenga mejor capacidad que el convencional.
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Capitulo Il

Efecto de las mallas en el patron
de flujo de mezclado de la fase
liguida en el compartimiento del
reactor electroquimico FM-01-
LC-C.
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3.1Resumen

En el presente capitulo se lleva acabo el estudio de los efectos de promotores de
turbulencia o mallas en la hidrodinamica del patrén de flujo en la fase liquida dentro del

canal inter-electrddico seleccionado en el capitulo anterior.

3.2Introduccioén

Es comun el uso de redes o mallas de material cercanas a la superficie del
electrodo para actuar como promotores de turbulencia. La misma forma del electrodo
(electrodos tridimensionales o mallas) puede actuar como promotor de turbulencia
modificando la distribucion del patrén de flujo de mezclado de la fase liquida en los
reactores electroquimicos, favoreciendo o incrementando el transporte de materia de las
especies reactivas hacia el electrodo.

Es necesario distinguir entre: Mallas inertes y activas.

3.2.1 Mallas inertes.

Solamente promueven la turbulencia del electrolito. Existen reportes de estudios
de la hidrodinamica y el transporte de masa con diferentes promotores de turbulencia o
mallas con reactores electroquimicos tipo filtro-prensa (FM-01-LC), como lo es el estudio
de Brown et. al., en 1993 (Fig.3-1), considerando factores tales como, la orientacion, el
tamafio de la malla o promotor de turbulencia y la velocidad del fluido en fase liquida, por
otra parte, estos autores reportan que la orientacion, geométrica y la fraccion vacia,
juegan un papel importante e influyen en el régimen hidrodinamico y en la transferencia

de masa, a continuacion, se muestran los promotores de turbulencia reportados: [9]
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Fig. 3- 1 Diferentes tipos de promotores de turbulencia inertes, clasificados con las letras A-F (mostradas en la figura), que son
utilizados para aumentar el transporte de masa en la celda FM-01-LC [[Brown et. al., 1992].].

En los casos A-D, la fraccidn vacia es mayor que la de los promotores E-F, por lo
gue tiene mayor porcentaje de area abierta. Estos mismos autores reportaron que los
promotores con una fraccién vacia mayor a 0.80 (A-D), presentan una transferencia de

masa mas eficiente que los promotores de turbulencia E y F. [9]

3.2.2 Mallas activas.

Estos desempefian simultaneamente el papel de electrodo y el promotor de
turbulencia.

Por consiguiente, en esta investigacion se realizo el estudio de la hidrodindmica y
del transporte de masa con diferente nimero de mallas (3, 5y 7 mallas) activas de rejillas
en CFD, a continuacién, se muestra la estructura de una sola malla en la siguiente figura
3-2.
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Mallas de Acero Inoxidable T-316-L

1.- Altura de malla, 16 cm.

2.- Ancho de malla, 4 cm.

3.- Altura externa de rombo, 1.598 cm.
4.- Altura interna de rombo, 1.18 cm.
5.- Ancho externo de rombo, 0.7 mm.
6.- Ancho interno de rombo, 0.38 mm.
7 .- Espesor de rombo, 0.32mm.

Fig. 3- 2 Mallas de acero Inoxidable T-316-L en CFD y experimental.

Basicamente, el reactor electroquimico se puede considerar como un par de
elementos solidos conductores llamados electrodos, sumergidos en una disolucion
electrolitica. En base a esto, los elementos llegaran a uno de los electrodos donde se
debe producir su transito hacia la disolucién, pasando de una fase sélida a una fase
liguida. Para ello, alguna de las especies presentes en el sistema tendran que actuar
como captadores de estos electrones, produciéndose la reacciéon de reduccion y
caracterizando al elemento como el catodo. La corriente eléctrica es transportara a través
de la disolucion mediante la migracién de los iones presentes en ella y los electrones
seran cedidos al otro electrodo por otra especie susceptible de ello, produciéndose la
oxidacion y caracterizando a dicho electrodo como 4nodo. Es decir, como consecuencia
de estas transferencias electrénicas entre los electrodos y especies presentes en el
sistema, se estan produciendo las reacciones electroquimicas. Estas reacciones
electroquimicas estan localizadas en la superficie de los electrodos y esto va a determinar

en gran medida el disefio y comportamiento de los reactores. [6]
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La reaccion que ocurre en cada lado de la BFR durante la carga y la descarga

puede ser expresada con la siguiente ecuacion:

Catodo:

VO} +2H* + e~ & VO?* + H,0 E°= +1.01V vs.SHE (3-1)
Anodo:

V2t o V3t +e- E°= —0.25V vs.SHE (3-2)
En general:

VoS + V¥t + 2HY & V0O**+V3t + H,0 E° =1.26V (3-3)

El nimero de mallas cambia en el anodo y en el catodo (cada lado de la BFR) por
el requerimiento de potencial de cada uno, en la ec. 3-1 requiere 1.01 V para la reduccién
del vanadio y para la oxidacion (ec. 3-2) de este mismo requiere 0.25 V, esto quiere decir
que en el catodo es requerido un mayor numero de mallas que en el anodo, debido a que

la intensidad de corriente que se requiere es mayor.

Una ventaja al utilizar el mismo elemento, vanadio, como especies activas tanto
en electrolitos negativos como positivos, es el cruce de especies activas no ensucia el
electrolito, y resulta solo en una disminucion de la eficiencia. La capacidad de
almacenamiento se puede recuperar a través del equilibrio de electrolitos. También tiene
un amplio rango de temperatura de funcionamiento de -5°C a 50°C y una respuesta
rapida (alrededor de 350 ps) para el inicio y el cambio entre los procesos de carga y
descarga, utilizando una mezcla de acido sulfarico y clorhidrico. Para lograr una alta
densidad de potencia, las celdas deben operar a una alta densidad de corriente con

menores pérdidas de polarizacion (activaciéon, 6hmica y concentracion).

Aun con mallas y promotores de turbulencia es necesario evitar que se produzca
zonas estancadas dentro del reactor, o que se produzcan recirculaciones internas, que
podrian contribuir a una mala distribucion de corriente, lo que podria ocasionar
fenomenos no deseados. Con la finalidad de estudiar el efecto de un electrodo

tridimensional en el comportamiento de los elementos de fluido se determinaran las
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curvas de distribuciéon de tiempos de residencia (DTR), empacando el canal inter-
electrodico con tres, cinco y siete mallas utilizando CFD y el modelo validado en la
seccion anterior.

3.3Estrategia tedrica de disefio del canal-inter-electrédico FM-01-LC-C con

mallas.

3.3.1 Modelamiento Hidrodinamico

Las simulaciones en 3-D de flujo turbulento y un trazador en el interior del reactor
se llevaron a cabo en el dominio de simulacion. Las propiedades del fluido y las
caracteristicas del canal-inter-electrodico se encuentran en el capitulo anterior.

Las velocidades lineales de flujo estudiadas estan comprendidas entre 0.01 y 0.06
esto depende del numero de mallas utilizadas dentro del canal inter-electrédico
obteniéndose numeros de Reynolds entre 128 y 826, caracteristicos de un flujo laminar.
Estas condiciones hidrodindmicas fueron las mismas para 3, 5y 7 mallas.

3.3.2 Flujo Laminar
3.3.3 Hidrodinamica

Bajo las condiciones de flujo laminar, las ecuaciones del modelo para flujo

incompresibles pueden enunciarse como sigue. Las ecuaciones de Navier-Stokes son:

(pu-Vu) = =VP — u(V?u) + F (3-4)

V-u=20 (3-5)
Estas ecuaciones describen el movimiento de un fluido newtoniano e

incompresible, donde p denota la viscosidad dinamica del fluido, u es el vector de

velocidad, p es la presioén, p es la densidad del fluido.

3.34 Modelo de Transporte de masa.
El comportamiento dependiente del tiempo de un trazador dentro del reactor podria
ser descrito por la forma general de la ecuacion de difusion-conveccion (Fogler, 2005):
£ = DV2C — uvG; (3-6)
Donde c es la concentracion del trazador, t es el tiempo, D es el coeficiente de
difusién, y u es el vector velocidad obtenido por la solucion de la Ec. 3-4, para el flujo

laminar.
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Para resolver las ecuaciones anteriores, las condiciones de frontera para la

hidrodinamica y el transporte de masa se muestran a continuacion:

3.3.5 Condiciones ala Frontera utilizadas en modelado y simulacion

Transporte de Masa Hidrodinamica

0D, VC = () i | | — &
- [=pl + u(Vu+Vu")n = —-Pn

ac (1,6 _
0z :
NN =0 — e,
AR

Sy .

T iaC(0+,6) (g - \\‘".ut,f.h.:,{é
Pe 9z ' —

1 -—(t-t=0) ','""\. @' )

ovam S WAV

Fig. 3- 3 Condiciones a la frontera utilizadas en el canal inter-electrédico FM-01-C-LC con mallas

3.3.5.1 Paratransporté de momentum o hidrodinamica.
1) Alaentrada, fue utilizada: uo=—Uon, la cual especifica un valor de velocidad de entrada.

Esta condicion fija la velocidad igual a un vector de velocidad dado.

2) Un valor de presion constante a la salida, [-pl + u(Vu + Vu")n = —B,n
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3) En las paredes, una condicion de no deslizamiento fue establecida: u=0, esta
condicion se utiliza para paredes solidas en estado estacionario y prescribe que en
ambos lados de la frontera la velocidad es cero, es decir, que el fluido en la pared no

S€ mueve.

3.3.5.2 Paratransferencia de masa
1) Alaentrada, c =c0

2) En el area activa se utilizé las condiciones tipo Danckwerts, “Proporciona una
deduccidn rigurosa de las mismas, resolviendo las ecuaciones diferenciales que rigen
la dispersion del componente A en las secciones de entrada y de salida, asi como
tomando el limite cuando Da tiende a cero en las secciones de entrada y de salida”
(Fogler, 2005).

3) En las paredes y en la salida se utiliz—n-N = 0 que describe que el flux es cero

tanto en paredes como en salida.

3.4Estrategia computacional para la simulacién con inyeccion de trazador al
canal FM-01-LC-C.

Como se describi6 en el capitulo anterior se resolvio la ecuacion de Navier-Stokes
(3-4) en régimen laminar para la hidrodinamica y posteriormente se resolvio la ecuacion
de conveccion-difusiéon (3-6) para el transporte de masa, se resolvieron numéricamente
con el método de elementos finitos utilizando el software COMSOL Multiphysics 5.3b en
3D a diferentes velocidades de flujo y con 3, 5y 7 mallas dentro del canal.

La hidrodindmica se resolvi6 en estado estacionario, los resultados fueron
almacenados y alimentados al modelo que describe el transporte de masa (Conveccion-
Difusion) en estado transitorio (Rivero et al., 2010), por lo tanto, se necesita un intervalo
de tiempo para ser resuelto, el cual fue establecido desde t=0 hasta t=400 tamafos de

paso de 0.001s y simulando la inyeccién del trazador al reactor.
3.4.1 Modelado del trazador.

Para simular la inyeccion de trazador en un instante de tiempo una funcién de

pulso Gaussiano fue empleado con la siguiente ecuacion:

—(t—-t=0)?

c0 =y(t) = U\/lﬁe 202 (3-7)
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Donde, y(t) es adimensional, o es la desviacion estandar y t es el tiempo.

Considerando condiciones de mezclado completo antes de la entrada y después
de la salida del reactor, los limites y condiciones iniciales establecidos para laminar y
turbulento son como siguen:

e Antes de la inyeccion del trazador dentro del reactorat=0,c=0
e Una concentracion inicial a la entrada, ¢ = c0 y(t)/y(t=0)

e Ceroflux ala saliday en las paredes, DVc=0

Donde:

co= Es la concentracion inicial del trazador.

Es importante mencionar que los autores prefieren el uso de un pulso Gaussiano
en lugar de una funcién derivada acumulativa (F-trazador) porque la concentracion y el
volumen de inyeccidn experimental de un trazador aseguran que el pulso Gaussiano
describa la situacion experimental con precision. [9]

Los modelos se resolvieron para obtener las curvas de distribucién de tiempo de
residencia (DTR) al igual que las animaciones computacionales, con el fin del estudio del
comportamiento del patron de flujo de la fase liquida con 3, 5y 7 mallas y a diferentes
velocidades, también se compararon el distribuidor convencional FM-01-LC y el nuevo

distribuidor FM-01-LC-C, como se observan en los siguientes resultados:

La Fig. 3-4 muestra los ejes considerados en el reactor FM-01-LC,

esto para facilitar la orientacion de las caras del reactor.

5‘ Il

1_. ® Fig. 3- 4 Esquema para sefalar la ubicacion de los ejes en el canal FM-01-C-LC
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3.5Resultados de la estrategia en CFD para el canal inter-electrédico FM-01-

LC-C

Una vez resueltas las ecuaciones de la hidrodindmica (ec. 3-1) y del transporte de
masa (ec. 3-6); se obtuvieron los siguientes resultados.

En la Fig. 3-5 se muestran los campos de velocidad con diferente nimero de
mallas a un flujo de 0.4 L/min y a un tiempo adimensional 0.4 6; en la Fig. 3-5a con 3
mallas se observa un retromezclado en la entrada del canal debido a los distribuidores
de flujo y zonas de alta y baja velocidad, a medida que va aumentando el nUmero de
mallas (Fig. 3-5b con 5 mallas y Fig. 3-5¢ con 7 mallas) estos fenbmenos son menos

visibles ya que no hay estancamiento entre mallas

m/s
%1072

41 0.8

41 0.6

Fig. 3- 5 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del campo de velocidad, a) 3 mallas (0.0102 m/s), b) 5 mallas (0.0115
m/s) y c) 7 mallas (0.0132 m/s) a un flujo de (0.4 L/min) y un tiempo 160 (9)
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La figura 3-6 muestra el cambio de la concentracion dentro del canal a un flujo de
0.4 L/min en un tiempo de 0.4 6; se observa en la Fig. 3-6a con 3 mallas y Fig. 3-6b con
5 mallas existe una gran cantidad de liquido estancado entre las mallas y debido a estos
estancamientos gran parte del fluido pasa por debajo de las mallas. Por otro lado, en la
Fig 3-6¢ existen zonas de baja velocidad a las paredes laterales del canal y no entre ellas,
también existen zonas muertas. De estas 3 comparaciones se observa que el canal con

mayor cantidad de mallas tiene una mejor homogenizacion.

mol/m?
x1073

0.9

0.8

10.7

1 0.6

4105

1 0.4

Fig. 3- 6 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del cambio de la concentracién (mol/m3) a) 3 mallas, b) 5 mallas y c) 7
mallas a un flujo de (0.4 L/min) y un tiempo 160 (9)
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En la Fig. 3-7 existe un flujo preferencial por debajo de las mallas, a un flujo de 0.6
L/min y con un tiempo adimensional de 0.4 8, se observa que en la Fig. 3-7a con 3 mallas
hay un retromezclado en la entrada mientras que en la Fig. 3-7b y la Fig. 3-7c (con5y 7
mallas respectivamente) no lo hay, es importante resaltar que en la Fig. 3-7c los vectores

de velocidad tienen mayor contacto con las mallas.

108

1 0.6

Fig. 3- 7 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del campo de velocidad, a) 3 mallas (0.0153 m/s), b) 5 mallas (0.0172
m/s)y c¢) 7 mallas (0.0198 m/s) a un flujo de (0.6 L/min) y un tiempo 160 (§)
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La figura 3-8 muestra el cambio de la concentracion dentro del canal a un flujo de
0.6 L/min en un tiempo adimensional de 0.4 ©; se observa que en la Fig. 3-8a con 3
mallas y Fig. 3-8b con 5 mallas, existe una gran cantidad de liquido estancado entre las
mallas y que gran parte del fluido esté pasando por debajo de las mallas y no entre ellas,
en la Fig. 3-8c existen zonas de baja velocidad en las paredes laterales al canal y por

ultimo existen zonas muertas dentro del canal Fig. 3-8a 'y 3-8b.

mol/m?
%107

0.9
0.8
41 0.7
1 0.6
41 0.5

4 0.4

0.3
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Fig. 3- 8 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del cambio de la concentracién (mol/m3) a) 3 mallas, b) 5 mallas y c) 7
mallas a un flujo de (0.6 L/min) y un tiempo 160 (9)
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De la siguiente figura (Fig. 3-9a) se observa claramente una zona de alta velocidad
por debajo de las mallas o también conocido como “jet flow” al igual que en la figura 3-9
b. En cuanto a la figura 3-9c se observa que hay contacto con las mallas por lo que existe
una mejor distribucion del flujo a lo largo del canal.

m/s
x1072

1.2

1 0.8

1 0.6

Fig. 3- 9 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del campo de velocidad, a) 3 mallas (0.0204 m/s), b) 5 mallas (0.0230
m/s)y c) 7 mallas (0.0264 m/s) a un flujo de (0.8L/min) y un tiempo 130 (9)
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Guiandonos por las Fig. 3-6 y Fig. 3-8 se observa que al incrementar el flujo que
en este caso es 0.8 L/min disminuye el tiempo de residencia del fluido que pasa por todo
el canal por ejemplo las simulaciones pasadas necesitaban tiempos adimensionales de
0.4 6, en esta simulacion ya se aprecian los fendmenos desde el tiempo adimensional de
0.325 6. Se observa que la mayor parte del fluido en las Fig. 3-10a y Fig. 3-10b existe
zonas de baja velocidad y zonas muertas, mientras que en la Fig. 3-10c tiene zonas de
estancamiento en las paredes laterales se aprecia como el fluido pasa por las mallas y

es mas homogéneo.

Fig. 3- 10 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del cambio de la concentracién (mol/m3) a) 3 mallas, b) 5 mallas y c) 7
mallas a un flujo de (0.8 L/min) y un tiempo 130 (9)
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Al tener un flujo de 1.0 L/m y un tiempo adimensional de 0.274 6 se observa que
la Fig 3-11ay la Fig 3-11b siguen sin mantener un buen contacto con las mallas y hay un
aumento de flujo preferencial por debajo de ellas a medida que hay mayor flujo. Sin
embargo, en la Fig 3-11c con 7 se aprecia una zona de alta velocidad entre mallas y los

vectores de velocidad se desplazan entre ellas sin retromezclados.
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Fig. 3- 11 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacién del campo de velocidad, a) 3 mallas (0.0255 m/s), b) 5 mallas (0.0288
m/s)y c) 7 mallas (0.0330 m/s) a un flujo de (1.0L/min) y un tiempo 110 (8)
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Como se ha previsto mientras mayor es el flujo menor es el tiempo que tarda el
fluido en salir, esto es a un flujo de 1.0 L/min y un tiempo adimensional de 0.275 8. La
Fig. 3-12a y Fig. 3-12b se observan zonas muestras a la salida del distribuidor y zonas
de estancamiento, en la Fig. 3-12c se observa existen canalamientos.

Fig. 3- 12 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del cambio de la concentracién (mol/m3) a) 3 mallas, b) 5 mallas y ¢) 7
mallas a un flujo de (1.0 L/min) y un tiempo 110 (9)
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Por ultimo en la figura 3-13 a 2.0 L/min con un tiempo adimensional de 0.2 8, estos
resultados muestran que siguen siendo similares a los anteriores con las zonas de alta
velocidad en las figuras 3-12ay 3-12b, aunque en 3-12c las mallas ayudan a desaparecer
esas zonas y observando una distribucién de flujo homogénea dentro de este canal.

1 0.8

4 0.6

0.4

0.2

Fig. 3- 13 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacién del campo de velocidad, a) 3 mallas (0.0511 m/s), b) 5 mallas (0.0576
m/s) y ¢) 7 mallas (0.0660 m/s) a un flujo de (2.0 L/min) y un tiempo 80 (8)
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Finalizando observamos como a 2.0 L/min con un tiempo adimensional de 0.2 6 la
concentracion es mas homogénea para la Fig 3-14c con 7 mallas. En las Fig 3-14 a 'y 3-
14b se observa que sigue existiendo zonas de alta y baja velocidad, asi como zonas

muertas y zonas de estancamiento.

4
3
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i
i
g
b

Fig. 3- 14 Canal inter-electrédico FM-01-LC-C, simulacion del cambio de la concentracién (mol/m3) a) 3 mallas, b) 5 mallas y c) 7
mallas a un flujo de (2.0 L/min) y un tiempo 80 (§)
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En base a las figuras observadas de las simulaciones se aprecian mejores
resultados con 7 mallas. En cuanto a las zonas de estancamiento comienza a ser menor
mientras que el flujo sea mayor por ejemplo con una concentracién de 0.4 L/m (Fig. 3-6
c) se observaban mas canalamientos en las paredes laterales del canal y en la Fig. 3-14c
se observa que las mallas hacen que desaparezcan zonas de alta y baja velocidad y una
mejor distribucién del flujo a lo largo y ancho del canal. A continuacion, se muestran los

tiempos de residencia de la fase liquida.

3.5.1 Distribucion de tiempos de residencia.

A fin de realizar un analisis cuantitativo de la visualizacion de flujo, se construyeron
curvas de distribucién de tiempos de residencia (DTR) teéricas resolviendo el modelo de
difusién-convecciéon para flujo laminar, tomando los vectores de velocidad local de los
obtenidos en la resolucion de las ecuaciones de Navier Stokes.

Las figuras 3-15 muestra las curvas DTR simuladas en canal con 3,5y 7 mallas y
a diferentes flujos de entrada de 0.4, 0.6, 0.8, 1.0 y 2.0 L/min, como una funcion del tiempo
de residencia adimensional (6= t/7), donde 7 es el tiempo de residencia promedio dado
por la relacion entre la longitud del canal FM-01-LC-C y la velocidad de flujo de entrada

(1 =L/ Uo) donde L es la longitud del canal y Uo la velocidad de entrada.
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—— 7 mallas
Flujo Piston

2.0 L/min.

t(6)

3.0 3.0
—— 3 mallas —— 3 mallas
= 5 mallas = 5mallas
2.5 —— 7 mallas 2.5 — 7 mallas
—— Flujo Piston Flujo Piston
2.0+ 0.4 L/min. 2.01 0.6 L/min.
T 1.5- < 1.5
L L
1.0 4 1.0 4
0.5 0.5
0.0 0.0 f—rmmeen™ | TUOER
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 25 3.0
t(6) t(6)
3.0 3.0
—— 3 mallas — 3 mallas
*  5mallas =  5mallas
2.5+ —— 7 mallas 2.5+ —— 7 mallas
—— Flujo Piston — Flujo Piston
2.01 0.8 L/min. 2.0+ 1.0 L/min.
S 1.5- = 1.5
L L
1.0 - 1.0
0.5 0.5
0.0 . 0.0 ; J. . : e
0.0 2.5 3.0 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

3.0

Fig. 3- 15 DTR representadas a diferentes flujos a) 0.4 LPM b) 0.6LPM c) 0.8LPM d) 1.0 LPM y e) 2.0 LPM,; realizando una
comparacion en la diferentes mallas.
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Como se observa en las gréaficas de la Fig. 3-15 el modelo que mas se acerca a

las desviaciones de la idealidad en un reactor tipo flujo pistén (linea negra), son las curvas

de 7 mallas, en todas existe un desplazamiento hacia la izquierda esto quiere decir que

existe canalamientos o zonas de baja velocidad dentro del Canal inter-electrodico con

dispersiones medianas (Dax/UL=0.025) como se muestran en las siguientes tablas. Sin

embargo, en la Fig 3-15e (especificamente 2.0 L/min a 7 mallas) se observa que la curva

esta casi al par con el flujo piston y comparando con la Fig 3-14c se observa que la

dispersion es mas ideal.

Tabla 3- 1Dispersion axial de simulacion en COMSOL con 3 mallas

COMSOL
3 mallas
Flujo (L/min) Re Dax Dax/UL
0.4 128.01 | 0.0000558 0.02182
0.6 192.02 | 0.0001012 0.02640
0.8 256.02 | 0.0001372 0.02683
1 320.03 | 0.0001691 0.02646
2 640.06 | 0.0003227 0.02525

Tabla 3- 2 Dispersion axial de simulacion en COMSOL con 5 mallas

COMSOL
5 mallas
Flujo (L/min) Re Dax Dax/UL
0.4 144.28 | 0.0000968 0.03361
0.6 216.41 | 0.0001758 0.04069
0.8 288.55 | 0.0004064 0.07054
1 360.69 | 0.0007624 0.10585
2 721.38 | 0.0009326 0.06474

Tabla 3- 3 Dispersion axial de simulacion en COMSOL con 7 mallas

COMSOL

7 mallas
Flujo (L/min) Re Dax Dax/UL
0.4 165.27 | 0.0000458 0.01387
0.6 247.91| 0.0000665 0.01343
0.8 330.55| 0.0000832 0.01261
1 413.19| 0.0000997 0.01208
2 826.37| 0.0001409 0.00854
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En las tablas 3-1, 3-2 y 3-3 muestran a las columnas correspondientes al
coeficiente de dispersion axial Daxy el inverso del Peclet (Dax/UL) tedricas, en base a las
DTR obtenidas con el software COMSOL Multiphysics 5.3. Donde Dax es la dispersion
axial, L es el termino caracteristico de la longitud del canal y U es la velocidad de entrada
al canal.

e Dax/uL— 0 (dispersion despreciable), se puede hablar de flujo en piston
e Dax /uL— « (dispersion grande), se puede hablar de flujo en mezcla completa

Donde uL representa la velocidad de transporte por conveccion y Dax el coeficiente
de transporte por difusién o por dispersion.

Comparando el inverso del Peclet con la fig. 1-2 del capitulo uno se puede decir
que tenemos una dispersion mediana (Dax/UL=0.025) dentro del nuevo canal inter-
electrodico FM-01-LC-C.

3.6Conclusiones parciales

El canal inter-electrodico FM-01-LC-C mejoro debido a la nueva geometria 'y a sus
distribuidores de flujo, confirmado esto anteriormente por las simulaciones llevadas a
cabo en COMSOL Multiphysics 5.3. donde se valid6 el transporte hidrodinamico y de
masa, el cual proporciona una mejor distribucion en el patron de flujo, esto con lleva a
que es mas homogénea dentro del canal inter-electrédico

Analizando las simulaciones se observa que a un flujo de 2.0 L/min con 7 mallas
es mas homogéneo la Fig. 3-14c y en la grafica de la Fig 3-15e se observa como cuando

hay 7 mallas casi se tiene un flujo piston.
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De la presente investigacion se concluye que:

Para analizar el comportamiento dentro del canal en presencia de 3 mallas del FM-
01-LC de manera teodrica en cuanto a la hidrodinamica, se implemento el modelo
de conveccion-difusion en 3-D tomando en cuenta los vectores de velocidad local
obtenidos al resolver las ecuaciones para analizar las DTR experimentales y
teoricas, en el cual se obtuvo una validacion de los modelos utilizados en la
simulacion de la curva de distribucion de tiempos de residencia (Fig.1-9), con el
software COMSOL Multiphysics 5.3 y donde se observan las desviaciones y
fendbmenos que existen dentro del canal.

En cuanto al disefio se logré desarrollar un nuevo canal inter-electrodico (FM-01-
LC-C) a partir de uno convencional FM-01 por medio de simulaciones en COMSOL
Multiphysics 5.3b. Con la finalidad de mejorar las desviaciones del patrén de flujo
de mezclado de la fase liquida, por con siguiente se realizaron 3 diferentes
geometrias de canales inter-electrédicos a canal vacio (Fig 2-5) de estas 3
geometrias se acordo utilizar el canal FM-01-LC-C ya que se aprovecha toda el
area activa y el cual asegura un contacto entre el electrodo y el electrolito, se logré
concluir que el comportamiento del fluido en canal vacio es influenciado por los
distribuidores de flujo de entrada el cual hace que se desarrollen los caminos
preferenciales. Estas desviaciones de flujo no ideal son evitadas mediante el uso
de las mallas, la cual incrementa la velocidad dentro del canal y el mezclado dentro
de la misma.

Por ultimo, se estudié el comportamiento del nuevo canal FM-01-LC con diferente
namero de mallas tridimensionales que actian como electrodo y promotor de
turbulencia. El uso de estas mallas dentro del canal en un reactor de tipo filtro
prensa disminuye las desviaciones de flujo no ideal, lo cual es deseable en la
caracterizacion de las reacciones en este tipo de reactores. Al acoplar mallas al
nuevo canal inter-electrodico (FM-01-LC-C) se observo que su funcionamiento
mejora cuando tiene 7 mallas, ya que tanto en las Fig 3-13c y Fig 3-14c se aprecia
la homogeneidad que existe como también se aprecia en la Fig 3-15e donde la
curva de 7 mallas y con un flujo de 2L/min tiene un acercamiento considerable al

del flujo pistén.
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Transformacion de la curva de DTR a edades adimensionales.

Para conocer la distribucion de tiempo de residencia a edades adimensionales, se
realizo la siguiente secuencia de célculo.
En primera instancia se obtuvo el &rea bajo la curva la cual se determiné por medio

de la siguiente expresion.
Areadcyryq = % C; * At;
En donde:
Ci = Es la concentracién del trazador en el efluente.
At =Es el intervalo de tiempo.

Posteriormente se calcula el tiempo promedio de residencia del trazador en el

reactor, con las siguientes ecuaciones.

Z t; Cl'Atl'
F= % Ci*At;
Y tiCiAt;

Una vez obtenido el area bajo la curva y el tiempo promedio, se procedera

adimensionalizar el tiempo (t6) y la edad (E6) con las siguientes expresiones.

Ly
t(6) = 2
Ci
k= 2 Ci*At;
E(@O)=Ext
En donde:

ti = Es el tiempo.
t = Es el tiempo promedio de residencia del trazador.

t(8) = Es el tiempo adimensional.

E(6) = Es la Edad adimensional.
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Tiempo Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 2.05E-12 1 2.05E-12 2.05E-11 2.0546E-10 0.05953945 2.12E-12 3.56E-10
20 8.62E-08 1 8.62E-08 1.72E-06 3.44872E-05 0.11907891 8.89E-08 1.49E-05
30 2.62E-07 1 2.62E-07 7.87E-06 0.000236016 | 0.17861836 2.71E-07 4.54E-05
40 6.74E-07 1 6.74E-07 2.69E-05 0.001077744 | 0.23815782 6.95E-07 1.17E-04
50 1.68E-06 1 1.68E-06 8.39E-05 0.0041955 0.29769727 1.73E-06 2.91E-04
60 4.23E-06 1 4.23E-06 2.54E-04 0.01521828 0.35723672 4.36E-06 7.32E-04
70 1.22E-05 1 1.22E-05 8.51E-04 0.0595742 0.41677618 1.25E-05 2.11E-03
80 4.33E-05 1 4.33E-05 3.46E-03 0.2768128 0.47631563 4.46E-05 7.49E-03
90 1.83E-04 1 1.83E-04 1.64E-02 1.479222 0.53585509 1.88E-04 3.16E-02
100 7.49E-04 1 7.49E-04 7.49E-02 7.4935 0.59539454 7.73E-04 1.30E-01
110 0.0025191 1 2.52E-03 2.77E-01 30.48111 0.65493399 2.60E-03 4.36E-01
120 0.0063305 1 6.33E-03 7.60E-01 91.1592 0.71447345 6.53E-03 1.10E+00
130 0.011414 1 1.14E-02 1.48E+00 192.8966 0.7740129 1.18E-02 1.98E+00
140 0.014661 1 1.47E-02 2.05E+00 287.3556 0.83355236 1.51E-02 2.54E+00
150 0.013874 1 1.39E-02 2.08E+00 312.165 0.89309181 1.43E-02 2.40E+00
160 0.010571 1 1.06E-02 1.69E+00 270.6176 0.95263126 1.09E-02 1.83E+00
170 0.0075981 1 7.60E-03 1.29E+00 219.58509 1.01217072 7.84E-03 1.32E+00
180 0.0057457 1 5.75E-03 1.03E+00 186.16068 1.07171017 5.93E-03 9.96E-01
190 0.0044668 1 4.47E-03 8.49E-01 161.25148 1.13124963 4.61E-03 7.74E-01
200 0.0034699 1 3.47E-03 6.94E-01 138.796 1.19078908 3.58E-03 6.01E-01
210 0.002709 1 2.71E-03 5.69E-01 119.4669 1.25032853 2.79E-03 4.69E-01
220 0.0021288 1 2.13E-03 4.68E-01 103.03392 1.30986799 2.20E-03 3.69E-01
230 0.0016918 1 1.69E-03 3.89E-01 89.49622 1.36940744 1.75E-03 2.93E-01
240 0.0013626 1 1.36E-03 3.27E-01 78.48576 1.4289469 1.41E-03 2.36E-01
250 0.001113 1 1.11E-03 2.78E-01 69.5625 1.48848635 1.15E-03 1.93E-01
260 9.22E-04 1 9.22E-04 2.40E-01 62.350184 1.54802581 9.52E-04 1.60E-01
270 7.76E-04 1 7.76E-04 2.09E-01 56.552175 1.60756526 8.00E-04 1.34E-01
280 6.62E-04 1 6.62E-04 1.85E-01 51.879632 1.66710471 6.83E-04 1.15E-01
290 5.72E-04 1 5.72E-04 1.66E-01 48.09679 1.72664417 5.90E-04 9.91E-02
300 5.00E-04 1 5.00E-04 1.50E-01 45.0081 1.78618362 5.16E-04 8.67E-02
310 4.42E-04 1 4.42E-04 1.37E-01 42.450253 1.84572308 4.56E-04 7.65E-02
320 3.94E-04 1 3.94E-04 1.26E-01 40.305664 1.90526253 4.06E-04 6.82E-02
330 3.54E-04 1 3.54E-04 1.17E-01 38.497239 1.96480198 3.65E-04 6.13E-02
340 3.20E-04 1 3.20E-04 1.09E-01 37.011652 2.02434144 3.30E-04 5.55E-02
350 2.92E-04 1 2.92E-04 1.02E-01 35.785925 2.08388089 3.01E-04 5.06E-02
360 2.68E-04 1 2.68E-04 9.64E-02 34.696512 2.14342035 2.76E-04 4.64E-02
370 2.46E-04 1 2.46E-04 9.11E-02 33.689721 2.2029598 2.54E-04 4.26E-02
380 2.27E-04 1 2.27E-04 8.62E-02 32.765804 2.26249925 2.34E-04 3.93E-02
390 2.10E-04 1 2.10E-04 8.19E-02 31.928832 2.32203871 2.17E-04 3.64E-02
400 1.95E-04 1 1.95E-04 7.79E-02 31.1696 2.38157816 2.01E-04 3.38E-02
S= 0.97 162.80 29678.79
t= 1.68E+02

Tabla a- 1 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.4 L/min con 3 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 6.27E-11 1 6.27E-11 6.27E-10 6.272E-09 0.07306149 6.36E-11 8.71E-09
20 5.75E-07 1 5.75E-07 1.15E-05 0.00023009 0.14612298 5.84E-07 7.99E-05
30 1.85E-06 1 1.85E-06 5.55E-05 0.00166401 0.21918447 1.88E-06 2.57E-04
40 5.00E-06 1 5.00E-06 2.00E-04 0.00800784 0.29224595 5.08E-06 6.95E-04
50 1.39E-05 1 1.39E-05 6.97E-04 0.0348425 0.36530744 1.41E-05 1.94E-03
60 4.47E-05 1 4.47E-05 2.68E-03 0.1610964 0.43836893 4.54E-05 6.21E-03
70 1.86E-04 1 1.86E-04 1.30E-02 0.910469 0.51143042 1.88E-04 2.58E-02
80 8.64E-04 1 8.64E-04 6.91E-02 5.527936 0.58449191 8.76E-04 1.20E-01
90 0.0034039 1 3.40E-03 3.06E-01 27.57159 0.6575534 3.45E-03 4.73E-01
100 0.009328 1 9.33E-03 9.33E-01 93.28 0.73061489 9.46E-03 1.30E+00
110 0.016397 1 1.64E-02 1.80E+00 198.4037 0.80367638 1.66E-02 2.28E+00
120 0.018424 1 1.84E-02 2.21E+00 265.3056 0.87673786 1.87E-02 2.56E+00
130 0.014536 1 1.45E-02 1.89E+00 245.6584 0.94979935 1.47E-02 2.02E+00
140 0.009746 1 9.75E-03 1.36E+00 191.0216 1.02286084 9.89E-03 1.35E+00
150 0.0065823 1 6.58E-03 9.87E-01 148.10175 1.09592233 6.68E-03 9.14E-01
160 0.0044943 1 4.49E-03 7.19E-01 115.05408 1.16898382 4.56E-03 6.24E-01
170 0.0030871 1 3.09E-03 5.25E-01 89.21719 1.24204531 3.13E-03 4.29E-01
180 0.0021757 1 2.18E-03 3.92E-01 70.49268 1.3151068 2.21E-03 3.02E-01
190 0.0015905 1 1.59E-03 3.02E-01 57.41705 1.38816828 1.61E-03 2.21E-01
200 0.0012068 1 1.21E-03 2.41E-01 48.272 1.46122977 1.22E-03 1.68E-01
210 9.47E-04 1 9.47E-04 1.99E-01 41.748147 1.53429126 9.60E-04 1.31E-01
220 7.66E-04 1 7.66E-04 1.68E-01 37.060364 1.60735275 7.77E-04 1.06E-01
230 6.35E-04 1 6.35E-04 1.46E-01 33.583036 1.68041424 6.44E-04 8.81E-02
240 5.37E-04 1 5.37E-04 1.29E-01 30.920832 1.75347573 5.45E-04 7.45E-02
250 4.61E-04 1 4.61E-04 1.15E-01 28.824375 1.82653722 4.68E-04 6.40E-02
260 4.01E-04 1 4.01E-04 1.04E-01 27.123148 1.89959871 4.07E-04 5.57E-02
270 3.53E-04 1 3.53E-04 9.52E-02 25.71183 1.97266019 3.58E-04 4.90E-02
280 3.13E-04 1 3.13E-04 8.77E-02 24.542336 2.04572168 3.18E-04 4.35E-02
290 2.80E-04 1 2.80E-04 8.12E-02 23.561456 2.11878317 2.84E-04 3.89E-02
300 2.52E-04 1 2.52E-04 7.57E-02 22.7205 2.19184466 2.56E-04 3.51E-02
310 2.29E-04 1 2.29E-04 7.11E-02 22.034769 2.26490615 2.33E-04 3.18E-02
320 2.09E-04 1 2.09E-04 6.69E-02 21.395456 2.33796764 2.12E-04 2.90E-02
330 1.90E-04 1 1.90E-04 6.27E-02 20.702979 2.41102913 1.93E-04 2.64E-02
340 1.73E-04 1 1.73E-04 5.89E-02 20.012672 2.48409061 1.76E-04 2.40E-02
350 1.58E-04 1 1.58E-04 5.53E-02 19.351325 2.5571521 1.60E-04 2.19E-02
360 1.45E-04 1 1.45E-04 5.20E-02 18.736272 2.63021359 1.47E-04 2.01E-02
370 1.33E-04 1 1.33E-04 4.91E-02 18.150202 2.70327508 1.34E-04 1.84E-02
380 1.22E-04 1 1.22E-04 4.63E-02 17.59514 2.77633657 1.24E-04 1.69E-02
390 1.12E-04 1 1.12E-04 4.37E-02 17.042805 2.84939806 1.14E-04 1.56E-02
400 1.03E-04 1 1.03E-04 4.12E-02 16.496 2.92E+00 1.05E-04 1.43E-02
= 9.86E-01 1.35E+02 20365.3973
t= 1.37E+02

Tabla a- 2 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.6 L/min con 3 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 3.60E-10 1 3.60E-10 3.60E-09 3.6016E-08 0.08343351 3.63E-10 4.35E-08
20 1.64E-06 1 1.64E-06 3.28E-05 0.00065676 0.16686702 1.66E-06 1.98E-04
30 5.36E-06 1 5.36E-06 1.61E-04 0.00482751 0.25030053 5.41E-06 6.48E-04
40 1.53E-05 1 1.53E-05 6.13E-04 0.0245104 0.33373403 1.54E-05 1.85E-03
50 4.88E-05 1 4.88E-05 2.44E-03 0.122065 0.41716754 4.92E-05 5.90E-03
60 1.95E-04 1 1.95E-04 1.17E-02 0.701136 0.50060105 1.96E-04 2.35E-02
70 9.55E-04 1 9.55E-04 6.68E-02 4.678765 0.58403456 9.63E-04 1.15E-01
80 0.0041311 1 4.13E-03 3.30E-01 26.43904 0.66746807 4.17E-03 4.99E-01
90 0.011849 1 1.18E-02 1.07E+00 95.9769 0.75090158 1.19E-02 1.43E+00
100 0.020114 1 2.01E-02 2.01E+00 201.14 0.83433508 2.03E-02 2.43E+00
110 0.020573 1 2.06E-02 2.26E+00 248.9333 0.91776859 2.07E-02 2.49E+00
120 0.014498 1 1.45E-02 1.74E+00 208.7712 1.0012021 1.46E-02 1.75E+00
130 0.0086874 1 8.69E-03 1.13E+00 146.81706 1.08463561 8.76E-03 1.05E+00
140 0.0051001 1 5.10E-03 7.14E-01 99.96196 1.16806912 5.14E-03 6.16E-01
150 0.0031099 1 3.11E-03 4.66E-01 69.97275 1.25150263 3.14E-03 3.76E-01
160 0.0020351 1 2.04E-03 3.26E-01 52.09856 1.33493613 2.05E-03 2.46E-01
170 0.001424 1 1.42E-03 2.42E-01 41.1536 1.41836964 1.44E-03 1.72E-01
180 0.0010584 1 1.06E-03 1.91E-01 34.29216 1.50180315 1.07E-03 1.28E-01
190 8.21E-04 1 8.21E-04 1.56E-01 29.653623 1.58523666 8.28E-04 9.93E-02
200 6.58E-04 1 6.58E-04 1.32E-01 26.322 1.66867017 6.63E-04 7.95E-02
220 4.55E-04 1 4.55E-04 1.00E-01 22.014256 1.83553718 4.59E-04 5.50E-02
230 3.88E-04 1 3.88E-04 8.93E-02 20.546889 1.91897069 3.92E-04 4.69E-02
240 3.35E-04 1 3.35E-04 8.05E-02 19.324224 2.0024042 3.38E-04 4.05E-02
250 2.93E-04 1 2.93E-04 7.31E-02 18.284375 2.08583771 2.95E-04 3.54E-02
260 2.56E-04 1 2.56E-04 6.67E-02 17.336696 2.16927122 2.59E-04 3.10E-02
270 2.26E-04 1 2.26E-04 6.10E-02 16.458633 2.25270473 2.28E-04 2.73E-02
280 2.00E-04 1 2.00E-04 5.59E-02 15.642368 2.33613823 2.01E-04 2.41E-02
290 1.77E-04 1 1.77E-04 5.13E-02 14.882336 2.41957174 1.78E-04 2.14E-02
300 1.58E-04 1 1.58E-04 4.73E-02 14.2011 2.50300525 1.59E-04 1.91E-02
310 1.40E-04 1 1.40E-04 4.35E-02 13.499167 2.58643876 1.42E-04 1.70E-02
320 1.24E-04 1 1.24E-04 3.98E-02 12.734464 2.66987227 1.25E-04 1.50E-02
330 1.10E-04 1 1.10E-04 3.64E-02 12.00078 2.75330578 1.11E-04 1.33E-02
340 9.82E-05 1 9.82E-05 3.34E-02 11.3557348 2.83673929 9.90E-05 1.19E-02
350 8.81E-05 1 8.81E-05 3.08E-02 10.791025 2.92017279 8.88E-05 1.06E-02
360 7.94E-05 1 7.94E-05 2.86E-02 10.2897216 3.0036063 8.01E-05 9.59E-03
370 7.19E-05 1 7.19E-05 2.66E-02 9.8473539 3.08703981 7.25E-05 8.69E-03
380 6.54E-05 1 6.54E-05 2.49E-02 9.4496804 3.17047332 6.60E-05 7.91E-03
390 5.98E-05 1 5.98E-05 2.33E-02 9.0977094 3.25390683 6.03E-05 7.23E-03
400 5.49E-05 1 5.49E-05 2.20E-02 8.79168 3.33734034 5.54E-05 6.64E-03
y= 9.92E-01 1.19E+02 15735.8976
t= 1.20E+02

Tabla a- 3 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.8 L/min con 3 mallas




Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 1.19E-10 1 1.19E-10 1.19E-09 1.185E-08 0.09218914 1.16E-10 1.26E-08
20 2.86E-06 1 2.86E-06 5.72E-05 0.00114496 0.18437828 2.81E-06 3.05E-04
30 1.03E-05 1 1.03E-05 3.10E-04 0.0093033 0.27656743 1.01E-05 1.10E-03
40 3.81E-05 1 3.81E-05 1.52E-03 0.0609824 0.36875657 3.74E-05 4.06E-03
50 1.74E-04 1 1.74E-04 8.68E-03 0.433975 0.46094571 1.70E-04 1.85E-02
60 8.22E-04 1 8.22E-04 4.93E-02 2.958984 0.55313485 8.07E-04 8.75E-02
70 0.0034276 1 3.43E-03 2.40E-01 16.79524 0.645324 3.36E-03 3.65E-01
80 0.01056 1 1.06E-02 8.45E-01 67.584 0.73751314 1.04E-02 1.12E+00
90 0.020603 1 2.06E-02 1.85E+00 166.8843 0.82970228 2.02E-02 2.19E+00
100 0.023773 1 2.38E-02 2.38E+00 237.73 0.92189142 2.33E-02 2.53E+00
110 0.017213 1 1.72E-02 1.89E+00 208.2773 1.01408057 1.69E-02 1.83E+00
120 0.0093567 1 9.36E-03 1.12E+00 134.73648 1.10626971 9.19E-03 9.96E-01
130 0.0048503 1 4.85E-03 6.31E-01 81.97007 1.19845885 4.76E-03 5.16E-01
140 0.0027663 1 2.77E-03 3.87E-01 54.21948 1.29064799 2.72E-03 2.95E-01
150 0.0017613 1 1.76E-03 2.64E-01 39.62925 1.38283713 1.73E-03 1.88E-01
160 0.0012268 1 1.23E-03 1.96E-01 31.40608 1.47502628 1.20E-03 1.31E-01
170 9.09E-04 1 9.09E-04 1.54E-01 26.262008 1.56721542 8.92E-04 9.68E-02
180 7.04E-04 1 7.04E-04 1.27E-01 22.794372 1.65940456 6.91E-04 7.49E-02
190 5.63E-04 1 5.63E-04 1.07E-01 20.314914 1.7515937 5.52E-04 5.99E-02
200 4.60E-04 1 4.60E-04 9.21E-02 18.4112 1.84378285 4.52E-04 4.90E-02
210 3.82E-04 1 3.82E-04 8.03E-02 16.866045 1.93597199 3.75E-04 4.07E-02
220 3.21E-04 1 3.21E-04 7.07E-02 15.55818 2.02816113 3.16E-04 3.42E-02
230 2.73E-04 1 2.73E-04 6.27E-02 14.420011 2.12035027 2.68E-04 2.90E-02
240 2.32E-04 1 2.32E-04 5.58E-02 13.383936 2.21253942 2.28E-04 2.47E-02
250 1.99E-04 1 1.99E-04 4.97E-02 12.435 2.30472856 1.95E-04 2.12E-02
260 1.71E-04 1 1.71E-04 4.45E-02 11.575824 2.3969177 1.68E-04 1.82E-02
270 1.48E-04 1 1.48E-04 4.00E-02 10.792116 2.48910684 1.45E-04 1.58E-02
280 1.29E-04 1 1.29E-04 3.61E-02 10.099488 2.58129598 1.26E-04 1.37E-02
290 1.13E-04 1 1.13E-04 3.28E-02 9.517597 2.67348513 1.11E-04 1.21E-02
300 1.00E-04 1 1.00E-04 3.01E-02 9.0432 2.76567427 9.86E-05 1.07E-02
310 8.86E-05 1 8.86E-05 2.75E-02 8.518304 2.85786341 8.70E-05 9.44E-03
320 7.84E-05 1 7.84E-05 2.51E-02 8.0260096 2.95005255 7.69E-05 8.35E-03
330 7.01E-05 1 7.01E-05 2.31E-02 7.6345434 3.0422417 6.88E-05 7.47E-03
340 6.33E-05 1 6.33E-05 2.15E-02 7.3136652 3.13443084 6.21E-05 6.74E-03
350 5.74E-05 1 5.74E-05 2.01E-02 7.0306425 3.22661998 5.63E-05 6.11E-03
360 5.24E-05 1 5.24E-05 1.88E-02 6.78456 3.31880912 5.14E-05 5.57E-03
370 4.80E-05 1 4.80E-05 1.78E-02 6.5687358 3.41099826 4.71E-05 5.11E-03
380 4.42E-05 1 4.42E-05 1.68E-02 6.3852236 3.50318741 4.34E-05 4.71E-03
390 4.09E-05 1 4.09E-05 1.60E-02 6.22089 3.59537655 4.01E-05 4.36E-03
400 3.79E-05 1 3.79E-05 1.52E-02 6.07104 3.68756569 3.72E-05 4.04E-03
= 1.02E+00 1.10E+02 13221.1717
t= 1.08E+02

Tabla a- 4 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 1.0 L/min con 3 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 7.01E-09 1 7.01E-09 7.01E-08 7.0094E-07 0.11602744 6.92E-09 5.97E-07
20 1.16E-05 1 1.16E-05 2.33E-04 0.0046576 0.23205488 1.15E-05 9.91E-04
30 5.20E-05 1 5.20E-05 1.56E-03 0.0468099 0.34808232 5.14E-05 4.43E-03
40 2.50E-04 1 2.50E-04 1.00E-02 0.39984 0.46410977 2.47E-04 2.13E-02
50 0.0014652 1 1.47E-03 7.33E-02 3.663 0.58013721 1.45E-03 1.25E-01
60 0.0068157 1 6.82E-03 4.09E-01 24.53652 0.69616465 6.73E-03 5.80E-01
70 0.019905 1 1.99E-02 1.39E+00 97.5345 0.81219209 1.97E-02 1.69E+00
80 0.030416 1 3.04E-02 2.43E+00 194.6624 0.92821953 3.00E-02 2 59E+00
90 0.023128 1 2.31E-02 2.08E+00 187.3368 1.04424697 2.28E-02 1.97E+00
100 0.0097285 1 9.73E-03 9.73E-01 97.285 1.16027441 9.61E-03 8.28E-01
110 0.0035565 1 3.56E-03 3.91E-01 43.03365 1.27630185 3.51E-03 3.03E-01
120 0.0017374 1 1.74E-03 2.08E-01 25.01856 1.3923293 1.72E-03 1.48E-01
130 0.0010476 1 1.05E-03 1.36E-01 17.70444 1.50835674 1.03E-03 8.92E-02
140 6.89E-04 1 6.89E-04 9.65E-02 13.512436 1.62438418 6.81E-04 5.87E-02
150 4.75E-04 1 4.75E-04 7.13E-02 10.68885 1.74041162 4.69E-04 4.04E-02
160 3.40E-04 1 3.40E-04 5.43E-02 8.691712 1.85643906 3.35E-04 2.89E-02
170 2.51E-04 1 2.51E-04 4.26E-02 7.243785 1.9724665 2.48E-04 2.13E-02
180 1.91E-04 1 1.91E-04 3.44E-02 6.192612 2.08849394 1.89E-04 1.63E-02
190 1.51E-04 1 1.51E-04 2.87E-02 5.448212 2.20452139 1.49E-04 1.28E-02
200 1.23E-04 1 1.23E-04 2.46E-02 4.9284 2.32054883 1.22E-04 1.05E-02
210 1.03E-04 1 1.03E-04 2.15E-02 4.521573 2.43657627 1.01E-04 8.73E-03
220 8.70E-05 1 8.70E-05 1.91E-02 4.2096384 2.55260371 8.59E-05 7.40E-03
230 7.49E-05 1 7.49E-05 1.72E-02 3.961681 2.66863115 7.40E-05 6.37E-03
240 6.52E-05 1 6.52E-05 1.56E-02 3.7538496 2.78465859 6.44E-05 5.55E-03
250 5.75E-05 1 5.75E-05 1.44E-02 3.5954375 2.90068603 5.68E-05 4.90E-03
260 5.12E-05 1 5.12E-05 1.33E-02 3.4581456 3.01671347 5.05E-05 4.35E-03
270 4.48E-05 1 4.48E-05 1.21E-02 3.2680341 3.13274092 4.43E-05 3.82E-03
280 4.01E-05 1 4.01E-05 1.12E-02 3.142272 3.24876836 3.96E-05 3.41E-03
290 3.63E-05 1 3.63E-05 1.05E-02 3.0545961 3.3647958 3.59E-05 3.09E-03
300 3.34E-05 1 3.34E-05 1.00E-02 3.00294 3.48082324 3.30E-05 2.84E-03
310 3.15E-05 1 3.15E-05 9.77E-03 3.0297447 3.59685068 3.11E-05 2.68E-03
320 3.08E-05 1 3.08E-05 9.85E-03 3.15136 3.71287812 3.04E-05 2.62E-03
330 3.09E-05 1 3.09E-05 1.02E-02 3.3638121 3.82890556 3.05E-05 2.63E-03
340 3.20E-05 1 3.20E-05 1.09E-02 3.7030148 3.94493301 3.16E-05 2.73E-03
350 3.41E-05 1 3.41E-05 1.19E-02 4.1736975 4.06096045 3.36E-05 2.90E-03
360 3.63E-05 1 3.63E-05 1.31E-02 4.7075904 4.17698789 3.59E-05 3.09E-03
370 3.82E-05 1 3.82E-05 1.41E-02 5.2230088 4.29301533 3.77E-05 3.25E-03
380 3.91E-05 1 3.91E-05 1.49E-02 5.6454624 4.40904277 3.86E-05 3.33E-03
390 3.89E-05 1 3.89E-05 1.52E-02 5.9153211 4.52507021 3.84E-05 3.31E-03
400 3.76E-05 1 3.76E-05 1.50E-02 6.01728 4.64109765 3.71E-05 3.20E-03
= 1.01E+00 8.73E+01 8261.72752
t= 8.62E+01

Tabla a- 5 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 2.0 L/min con 3 mallas




Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 5.82E-11 1 5.82E-11 5.82E-10 5.8187E-09 0.07019635 6.45E-11 9.20E-09
20 4.47E-07 1 4.47E-07 8.95E-06 0.000179 0.1403927 4.96E-07 7.07E-05
30 1.39E-06 1 1.39E-06 4.18E-05 0.00125541 0.21058905 1.55E-06 2.20E-04
40 3.97E-06 1 3.97E-06 1.59E-04 0.0063528 0.2807854 4.40E-06 6.27E-04
50 1.19E-05 1 1.19E-05 5.96E-04 0.0298075 0.35098175 1.32E-05 1.88E-03
60 3.99E-05 1 3.99E-05 2.40E-03 0.1437192 0.4211781 4.43E-05 6.31E-03
70 1.66E-04 1 1.66E-04 1.16E-02 0.812861 0.49137445 1.84E-04 2.62E-02
80 7.35E-04 1 7.35E-04 5.88E-02 4.701312 0.5615708 8.15E-04 1.16E-01
90 0.0027603 1 2.76E-03 2.48E-01 22.35843 0.63176715 3.06E-03 4.36E-01
100 0.0075864 1 7.59E-03 7.59E-01 75.864 0.7019635 8.42E-03 1.20E+00
110 0.014055 1 1.41E-02 1.55E+00 170.0655 0.77215985 1.56E-02 2.22E+00
120 0.016807 1 1.68E-02 2.02E+00 242.0208 0.8423562 1.86E-02 2.66E+00
130 0.013569 1 1.36E-02 1.76E+00 229.3161 0.91255255 1.51E-02 2.14E+00
140 0.0086705 1 8.67E-03 1.21E+00 169.9418 0.98274891 9.62E-03 1.37E+00
150 0.0054809 1 5.48E-03 8.22E-01 123.32025 1.05294526 6.08E-03 8.66E-01
160 0.0037646 1 3.76E-03 6.02E-01 96.37376 1.12314161 4.18E-03 5.95E-01
170 0.0026947 1 2.69E-03 4.58E-01 77.87683 1.19333796 2.99E-03 4.26E-01
180 0.0020313 1 2.03E-03 3.66E-01 65.81412 1.26353431 2.25E-03 3.21E-01
190 0.0016026 1 1.60E-03 3.04E-01 57.85386 1.33373066 1.78E-03 2.53E-01
200 0.0013105 1 1.31E-03 2.62E-01 52.42 1.40392701 1.45E-03 2.07E-01
210 0.0011014 1 1.10E-03 2.31E-01 48.57174 1.47412336 1.22E-03 1.74E-01
220 9.44E-04 1 9.44E-04 2.08E-01 45.685728 1.54431971 1.05E-03 1.49E-01
230 8.19E-04 1 8.19E-04 1.88E-01 43.338325 1.61451606 9.09E-04 1.29E-01
240 7.18E-04 1 7.18E-04 1.72E-01 41.361984 1.68471241 7.97E-04 1.13E-01
250 6.35E-04 1 6.35E-04 1.59E-01 39.659375 1.75490876 7.04E-04 1.00E-01
260 5.65E-04 1 5.65E-04 1.47E-01 38.195352 1.82510511 6.27E-04 8.93E-02
270 5.06E-04 1 5.06E-04 1.37E-01 36.919476 1.89530146 5.62E-04 8.00E-02
280 4.56E-04 1 4.56E-04 1.28E-01 35.777056 1.96549781 5.06E-04 7.21E-02
290 4.13E-04 1 4.13E-04 1.20E-01 34.726572 2.03569416 4.58E-04 6.53E-02
300 3.75E-04 1 3.75E-04 1.12E-01 33.7392 2.10589051 4.16E-04 5.92E-02
310 3.41E-04 1 3.41E-04 1.06E-01 32.799891 2.17608686 3.79E-04 5.39E-02
320 3.12E-04 1 3.12E-04 9.97E-02 31.899648 2.24628321 3.46E-04 4.92E-02
330 2.85E-04 1 2.85E-04 9.41E-02 31.037589 2.31647956 3.16E-04 4.50E-02
340 2.61E-04 1 2.61E-04 8.88E-02 30.201656 2.38667591 2.90E-04 4.13E-02
350 2.40E-04 1 2.40E-04 8.40E-02 29.386525 2.45687226 2.66E-04 3.79E-02
360 2.21E-04 1 2.21E-04 7.95E-02 28.627344 2.52706861 2.45E-04 3.49E-02
370 2.04E-04 1 2.04E-04 7.55E-02 27.928969 2.59726496 2.26E-04 3.22E-02
380 1.89E-04 1 1.89E-04 7.18E-02 27.280048 2.66746131 2.10E-04 2.99E-02
390 1.75E-04 1 1.75E-04 6.83E-02 26.652483 2.73765766 1.94E-04 2.77E-02
400 1.63E-04 1 1.63E-04 6.50E-02 26.0144 2.81E+00 1.80E-04 2.57E-02
= 9.01E-01 1.28E+02 20671.1861
t= 1.42E+02

Tabla a- 6 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.4 L/min con 5 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 7.35E-10 1 7.35E-10 7.35E-09 7.3515E-08 0.083768 8.03E-10 9.58E-08
20 1.99E-06 1 1.99E-06 3.99E-05 0.00079728 0.16753599 2.18E-06 2.60E-04
30 6.73E-06 1 6.73E-06 2.02E-04 0.00605628 0.25130399 7.35E-06 8.77E-04
40 2.11E-05 1 2.11E-05 8.45E-04 0.033784 0.33507199 2.31E-05 2.75E-03
50 7.79E-05 1 7.79E-05 3.90E-03 0.1948275 0.41883999 8.51E-05 1.02E-02
60 3.50E-04 1 3.50E-04 2.10E-02 1.260324 0.50260798 3.82E-04 4.56E-02
70 0.0016721 1 1.67E-03 1.17E-01 8.19329 0.58637598 1.83E-03 2.18E-01
80 0.0062062 1 6.21E-03 4.96E-01 39.71968 0.67014398 6.78E-03 8.09E-01
90 0.014673 1 1.47E-02 1.32E+00 118.8513 0.75391198 1.60E-02 1.91E+00
100 0.020334 1 2.03E-02 2.03E+00 203.34 0.83767997 2.22E-02 2.65E+00
110 0.016894 1 1.69E-02 1.86E+00 204.4174 0.92144797 1.84E-02 2.20E+00
120 0.0097163 1 9.72E-03 1.17E+00 139.91472 1.00521597 1.06E-02 1.27E+00
130 0.0052381 1 5.24E-03 6.81E-01 88.52389 1.08898397 5.72E-03 6.83E-01
140 0.0032339 1 3.23E-03 4.53E-01 63.38444 1.17275196 3.53E-03 4.22E-01
150 0.0022273 1 2.23E-03 3.34E-01 50.11425 1.25651996 2.43E-03 2.90E-01
160 0.0016618 1 1.66E-03 2.66E-01 42.54208 1.34028796 1.81E-03 2.17E-01
170 0.0012951 1 1.30E-03 2.20E-01 37.42839 1.42405596 1.41E-03 1.69E-01
180 0.0010398 1 1.04E-03 1.87E-01 33.68952 1.50782395 1.14E-03 1.36E-01
190 8.64E-04 1 8.64E-04 1.64E-01 31.178126 1.59159195 9.43E-04 1.13E-01
200 7.34E-04 1 7.34E-04 1.47E-01 29.3412 1.67535995 8.01E-04 9.56E-02
210 6.34E-04 1 6.34E-04 1.33E-01 27.947934 1.75912795 6.92E-04 8.26E-02
220 5.54E-04 1 5.54E-04 1.22E-01 26.819408 1.84289594 6.05E-04 7.22E-02
230 4.86E-04 1 4.86E-04 1.12E-01 25.713103 1.92666394 5.31E-04 6.34E-02
240 4.28E-04 1 4.28E-04 1.03E-01 24.678144 2.01043194 4.68E-04 5.59E-02
250 3.80E-04 1 3.80E-04 9.50E-02 23.7375 2.09419994 4.15E-04 4.95E-02
260 3.38E-04 1 3.38E-04 8.79E-02 22.849476 2.17796793 3.69E-04 4.41E-02
270 3.02E-04 1 3.02E-04 8.16E-02 22.022361 2.26173593 3.30E-04 3.94E-02
280 2.71E-04 1 2.71E-04 7.60E-02 21.266 2.34550393 2.96E-04 3.54E-02
290 2.45E-04 1 2.45E-04 7.10E-02 20.581793 2.42927193 2.67E-04 3.19E-02
300 2.22E-04 1 2.22E-04 6.65E-02 19.9629 2.51303992 2.42E-04 2.89E-02
310 2.02E-04 1 2.02E-04 6.26E-02 19.409317 2.59680792 2.21E-04 2.63E-02
320 1.84E-04 1 1.84E-04 5.90E-02 18.888704 2.68057592 2.01E-04 2.40E-02
330 1.69E-04 1 1.69E-04 5.58E-02 18.428058 2.76434392 1.85E-04 2.21E-02
340 1.57E-04 1 1.57E-04 5.32E-02 18.104116 2.84811191 1.71E-04 2.04E-02
350 1.46E-04 1 1.46E-04 5.13E-02 17.94135 2.93187991 1.60E-04 1.91E-02
360 1.39E-04 1 1.39E-04 5.00E-02 17.984592 3.01564791 1.52E-04 1.81E-02
370 1.34E-04 1 1.34E-04 4.95E-02 18.315851 3.09941591 1.46E-04 1.74E-02
380 1.32E-04 1 1.32E-04 5.03E-02 19.107008 3.1831839 1.45E-04 1.73E-02
390 1.35E-04 1 1.35E-04 5.27E-02 20.562399 3.2669519 1.48E-04 1.76E-02
400 1.43E-04 1 1.43E-04 5.70E-02 22.8128 3.35E+00 1.56E-04 1.86E-02
= 9.16E-01 1.09E+02 15086.6861
t= 1.19E+02

Tabla a- 7 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.6 L/min con 5 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 3.33E-08 1 3.33E-08 3.33E-07 3.3319E-06 0.1109541 3.26E-08 2.94E-06
20 1.74E-05 1 1.74E-05 3.47E-04 0.0069448 0.22190819 1.70E-05 1.53E-03
30 9.52E-05 1 9.52E-05 2.86E-03 0.0856647 0.33286229 9.33E-05 8.41E-03
40 5.91E-04 1 5.91E-04 2.36E-02 0.945152 0.44381639 5.79E-04 5.22E-02
50 0.003611 1 3.61E-03 1.81E-01 9.0275 0.55477049 3.54E-03 3.19E-01
60 0.013883 1 1.39E-02 8.33E-01 49.9788 0.66572458 1.36E-02 1.23E+00
70 0.027571 1 2.76E-02 1.93E+00 135.0979 0.77667868 2.70E-02 2.43E+00
80 0.025688 1 2.57E-02 2.06E+00 164.4032 0.88763278 2.52E-02 2.27E+00
90 0.011695 1 1.17E-02 1.05E+00 94.7295 0.99858688 1.15E-02 1.03E+00
100 0.0039954 1 4.00E-03 4.00E-01 39.954 1.10954097 3.92E-03 3.53E-01
110 0.001815 1 1.82E-03 2.00E-01 21.9615 1.22049507 1.78E-03 1.60E-01
120 0.0011578 1 1.16E-03 1.39E-01 16.67232 1.33144917 1.13E-03 1.02E-01
130 8.56E-04 1 8.56E-04 1.11E-01 14.463358 1.44240327 8.39E-04 7.56E-02
140 6.77E-04 1 6.77E-04 9.48E-02 13.267828 1.55335736 6.63E-04 5.98E-02
150 5.84E-04 1 5.84E-04 8.76E-02 13.147425 1.66431146 5.73E-04 5.16E-02
160 6.01E-04 1 6.01E-04 9.62E-02 15.396352 1.77526556 5.89E-04 5.31E-02
170 7.26E-04 1 7.26E-04 1.23E-01 20.982556 1.88621966 7.11E-04 6.41E-02
180 9.10E-04 1 9.10E-04 1.64E-01 29.474928 1.99717375 8.91E-04 8.03E-02
190 0.0010809 1 1.08E-03 2.05E-01 39.02049 2.10812785 1.06E-03 9.55E-02
200 0.0011759 1 1.18E-03 2.35E-01 47.036 2.21908195 1.15E-03 1.04E-01
210 0.0011651 1 1.17E-03 2.45E-01 51.38091 2.33003605 1.14E-03 1.03E-01
220 0.0010542 1 1.05E-03 2.32E-01 51.02328 2.44099014 1.03E-03 9.31E-02
230 8.79E-04 1 8.79E-04 2.02E-01 46.486933 2.55194424 8.61E-04 7.76E-02
240 6.82E-04 1 6.82E-04 1.64E-01 39.26592 2.66289834 6.68E-04 6.02E-02
250 4.97E-04 1 4.97E-04 1.24E-01 31.03375 2.77385244 4.87E-04 4.39E-02
260 3.43E-04 1 3.43E-04 8.92E-02 23.189504 2.88480653 3.36E-04 3.03E-02
270 2.28E-04 1 2.28E-04 6.16E-02 16.62849 2.99576063 2.24E-04 2.01E-02
280 1.49E-04 1 1.49E-04 4.18E-02 11.690224 3.10671473 1.46E-04 1.32E-02
290 9.82E-05 1 9.82E-05 2.85E-02 8.2613112 3.21766883 9.63E-05 8.68E-03
300 6.65E-05 1 6.65E-05 1.99E-02 5.9832 3.32862292 6.51E-05 5.87E-03
310 4.65E-05 1 4.65E-05 1.44E-02 4.4683617 3.43957702 4.56E-05 4.11E-03
320 3.33E-05 1 3.33E-05 1.07E-02 3.414016 3.55053112 3.27E-05 2.94E-03
330 2.46E-05 1 2.46E-05 8.13E-03 2.6834049 3.66148522 2.41E-05 2.18E-03
340 1.87E-05 1 1.87E-05 6.35E-03 2.1573272 3.77243931 1.83E-05 1.65E-03
350 1.43E-05 1 1.43E-05 5.01E-03 1.7538325 3.88339341 1.40E-05 1.26E-03
360 1.11E-05 1 1.11E-05 3.99E-03 1.435968 3.99434751 1.09E-05 9.79E-04
370 8.62E-06 1 8.62E-06 3.19E-03 1.18011907 4.10530161 8.45E-06 7.61E-04
380 6.67E-06 1 6.67E-06 2.54E-03 0.96375448 4.2162557 6.54E-06 5.89E-04
390 5.15E-06 1 5.15E-06 2.01E-03 0.78358878 4.3272098 5.05E-06 4.55E-04
400 3.93E-06 1 3.93E-06 1.57E-03 0.628848 4.4381639 3.85E-06 3.47E-04
= 1.02E+00 9.20E+01 10297.3099
t= 9.01E+01

Tabla a- 8 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.8 L/min con 5 mallas

63



Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 6.12E-09 1 6.12E-09 6.12E-08 6.1163E-07 0.08918613 6.07E-09 6.81E-07
20 6.68E-06 1 6.68E-06 1.34E-04 0.00267392 0.17837226 6.64E-06 7.44E-04
30 2.71E-05 1 2.71E-05 8.12E-04 0.0243567 0.26755839 2.69E-05 3.01E-03
40 1.33E-04 1 1.33E-04 5.31E-03 0.21232 0.35674452 1.32E-04 1.48E-02
50 7.59E-04 1 7.59E-04 3.80E-02 1.898425 0.44593065 7.54E-04 8.46E-02
60 0.0035066 1 3.51E-03 2.10E-01 12.62376 0.53511678 3.48E-03 3.90E-01
70 0.011279 1 1.13E-02 7.90E-01 55.2671 0.62430291 1.12E-02 1.26E+00
80 0.021966 1 2.20E-02 1.76E+00 140.5824 0.71348904 2.18E-02 2. 45E+00
90 0.023483 1 2.35E-02 2.11E+00 190.2123 0.80267517 2.33E-02 2.62E+00
100 0.014115 1 1.41E-02 1.41E+00 141.15 0.8918613 1.40E-02 1.57E+00
110 0.0061258 1 6.13E-03 6.74E-01 74.12218 0.98104743 6.08E-03 6.82E-01
120 0.0031102 1 3.11E-03 3.73E-01 44.78688 1.07023356 3.09E-03 3.46E-01
130 0.0019785 1 1.98E-03 2.57E-01 33.43665 1.15941968 1.97E-03 2.20E-01
140 0.0013707 1 1.37E-03 1.92E-01 26.86572 1.24860581 1.36E-03 1.53E-01
150 0.0010399 1 1.04E-03 1.56E-01 23.39775 1.33779194 1.03E-03 1.16E-01
160 8.35E-04 1 8.35E-04 1.34E-01 21.371136 1.42697807 8.29E-04 9.30E-02
170 6.89E-04 1 6.89E-04 1.17E-01 19.922504 1.5161642 6.85E-04 7.68E-02
180 5.79E-04 1 5.79E-04 1.04E-01 18.768672 1.60535033 5.75E-04 6.45E-02
190 4.92E-04 1 4.92E-04 9.35E-02 17.774196 1.69453646 4.89E-04 5.48E-02
200 4.23E-04 1 4.23E-04 8.46E-02 16.9244 1.78372259 4.20E-04 4.71E-02
210 3.68E-04 1 3.68E-04 7.72E-02 16.208955 1.87290872 3.65E-04 4.09E-02
220 3.19E-04 1 3.19E-04 7.02E-02 15.43718 1.96209485 3.17E-04 3.55E-02
230 2.82E-04 1 2.82E-04 6.48E-02 14.900343 2.05128098 2.80E-04 3.14E-02
240 2.59E-04 1 2.59E-04 6.21E-02 14.899968 2.14046711 2.57E-04 2.88E-02
250 2.52E-04 1 2.52E-04 6.31E-02 15.775625 2.22965324 2.51E-04 2.81E-02
260 2.65E-04 1 2.65E-04 6.89E-02 17.906564 2.31883937 2.63E-04 2.95E-02
270 2.95E-04 1 2.95E-04 7.97E-02 21.513519 2.4080255 2.93E-04 3.29E-02
280 3.39E-04 1 3.39E-04 9.50E-02 26.611312 2.49721163 3.37E-04 3.78E-02
290 3.95E-04 1 3.95E-04 1.14E-01 33.197634 2.58639776 3.92E-04 4.40E-02
300 4.57E-04 1 4.57E-04 1.37E-01 41.1219 2.67558389 4.54E-04 5.09E-02
310 5.19E-04 1 5.19E-04 1.61E-01 49.901847 2.76477002 5.16E-04 5.78E-02
320 5.74E-04 1 5.74E-04 1.84E-01 58.774528 2.85395615 5.70E-04 6.39E-02
330 6.15E-04 1 6.15E-04 2.03E-01 66.971322 2.94314228 6.11E-04 6.85E-02
340 6.38E-04 1 6.38E-04 2.17E-01 73.74702 3.03232841 6.34E-04 7.10E-02
350 6.42E-04 1 6.42E-04 2.25E-01 78.641325 3.12151454 6.38E-04 7.15E-02
360 6.28E-04 1 6.28E-04 2.26E-01 81.392688 3.21070067 6.24E-04 6.99E-02
370 5.98E-04 1 5.98E-04 2.21E-01 81.8662 3.2998868 5.94E-04 6.66E-02
380 5.55E-04 1 5.55E-04 2.11E-01 80.186764 3.38907292 5.52E-04 6.18E-02
390 5.04E-04 1 5.04E-04 1.97E-01 76.675131 3.47825905 5.01E-04 5.61E-02
400 4.49E-04 1 4.49E-04 1.79E-01 71.7648 3.56744518 4.45E-04 4.99E-02
= 1.01E+00 1.13E+02 17450.553
t= 1.12E+02

Tabla a- 9 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 1.0 L/min con 5 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 3.33E-08 1 3.33E-08 3.33E-07 3.3319E-06 0.1109541 3.26E-08 2.94E-06
20 1.74E-05 1 1.74E-05 3.47E-04 0.0069448 0.22190819 1.70E-05 1.53E-03
30 9.52E-05 1 9.52E-05 2.86E-03 0.0856647 0.33286229 9.33E-05 8.41E-03
40 5.91E-04 1 5.91E-04 2.36E-02 0.945152 0.44381639 5.79E-04 5.22E-02
50 0.003611 1 3.61E-03 1.81E-01 9.0275 0.55477049 3.54E-03 3.19E-01
60 0.013883 1 1.39E-02 8.33E-01 49.9788 0.66572458 1.36E-02 1.23E+00
70 0.027571 1 2.76E-02 1.93E+00 135.0979 0.77667868 2.70E-02 2.43E+00
80 0.025688 1 2.57E-02 2.06E+00 164.4032 0.88763278 2.52E-02 2.27E+00
90 0.011695 1 1.17E-02 1.05E+00 94.7295 0.99858688 1.15E-02 1.03E+00
100 0.0039954 1 4.00E-03 4.00E-01 39.954 1.10954097 3.92E-03 3.53E-01
110 0.001815 1 1.82E-03 2.00E-01 21.9615 1.22049507 1.78E-03 1.60E-01
120 0.0011578 1 1.16E-03 1.39E-01 16.67232 1.33144917 1.13E-03 1.02E-01
130 8.56E-04 1 8.56E-04 1.11E-01 14.463358 1.44240327 8.39E-04 7.56E-02
140 6.77E-04 1 6.77E-04 9.48E-02 13.267828 1.55335736 6.63E-04 5.98E-02
150 5.84E-04 1 5.84E-04 8.76E-02 13.147425 1.66431146 5.73E-04 5.16E-02
160 6.01E-04 1 6.01E-04 9.62E-02 15.396352 1.77526556 5.89E-04 5.31E-02
170 7.26E-04 1 7.26E-04 1.23E-01 20.982556 1.88621966 7.11E-04 6.41E-02
180 9.10E-04 1 9.10E-04 1.64E-01 29.474928 1.99717375 8.91E-04 8.03E-02
190 0.0010809 1 1.08E-03 2.05E-01 39.02049 2.10812785 1.06E-03 9.55E-02
200 0.0011759 1 1.18E-03 2.35E-01 47.036 2.21908195 1.15E-03 1.04E-01
210 0.0011651 1 1.17E-03 2.45E-01 51.38091 2.33003605 1.14E-03 1.03E-01
220 0.0010542 1 1.05E-03 2.32E-01 51.02328 2.44099014 1.03E-03 9.31E-02
230 8.79E-04 1 8.79E-04 2.02E-01 46.486933 2.55194424 8.61E-04 7.76E-02
240 6.82E-04 1 6.82E-04 1.64E-01 39.26592 2.66289834 6.68E-04 6.02E-02
250 4.97E-04 1 4.97E-04 1.24E-01 31.03375 2.77385244 4.87E-04 4.39E-02
260 3.43E-04 1 3.43E-04 8.92E-02 23.189504 2.88480653 3.36E-04 3.03E-02
270 2.28E-04 1 2.28E-04 6.16E-02 16.62849 2.99576063 2.24E-04 2.01E-02
280 1.49E-04 1 1.49E-04 4.18E-02 11.690224 3.10671473 1.46E-04 1.32E-02
290 9.82E-05 1 9.82E-05 2.85E-02 8.2613112 3.21766883 9.63E-05 8.68E-03
300 6.65E-05 1 6.65E-05 1.99E-02 5.9832 3.32862292 6.51E-05 5.87E-03
310 4.65E-05 1 4.65E-05 1.44E-02 4.4683617 3.43957702 4.56E-05 4.11E-03
320 3.33E-05 1 3.33E-05 1.07E-02 3.414016 3.55053112 3.27E-05 2.94E-03
330 2.46E-05 1 2.46E-05 8.13E-03 2.6834049 3.66148522 2.41E-05 2.18E-03
340 1.87E-05 1 1.87E-05 6.35E-03 2.1573272 3.77243931 1.83E-05 1.65E-03
350 1.43E-05 1 1.43E-05 5.01E-03 1.7538325 3.88339341 1.40E-05 1.26E-03
360 1.11E-05 1 1.11E-05 3.99E-03 1.435968 3.99434751 1.09E-05 9.79E-04
370 8.62E-06 1 8.62E-06 3.19E-03 1.18011907 4.10530161 8.45E-06 7.61E-04
380 6.67E-06 1 6.67E-06 2.54E-03 0.96375448 4.2162557 6.54E-06 5.89E-04
390 5.15E-06 1 5.15E-06 2.01E-03 0.78358878 4.3272098 5.05E-06 4.55E-04
400 3.93E-06 1 3.93E-06 1.57E-03 0.628848 4.4381639 3.85E-06 3.47E-04
= 1.02E+00 9.20E+01 10297.3099
t= 9.01E+01

Tabla a- 10 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 2.0 L/min con 5 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 4.37E-13 1 4.37E-13 4.37E-12 4.3676E-11 0.05427501 4.34E-13 8.00E-11
20 2.23E-08 1 2.23E-08 4.46E-07 8.9176E-06 0.10855002 2.22E-08 4.08E-06
30 6.94E-08 1 6.94E-08 2.08E-06 6.2453E-05 0.16282503 6.90E-08 1.27E-05
40 1.85E-07 1 1.85E-07 7.41E-06 0.00029659 0.21710004 1.84E-07 3.39E-05
50 4.85E-07 1 4.85E-07 2.42E-05 0.0012116 0.27137505 4.82E-07 8.88E-05
60 1.25E-06 1 1.25E-06 7.49E-05 0.00449316 0.32565006 1.24E-06 2.29E-04
70 3.32E-06 1 3.32E-06 2.32E-04 0.01626016 0.37992507 3.30E-06 6.08E-04
80 1.02E-05 1 1.02E-05 8.17E-04 0.0653632 0.43420008 1.02E-05 1.87E-03
90 3.86E-05 1 3.86E-05 3.47E-03 0.3122631 0.48847509 3.83E-05 7.06E-03
100 1.56E-04 1 1.56E-04 1.56E-02 1.5634 0.5427501 1.55E-04 2.86E-02
110 5.77E-04 1 5.77E-04 6.35E-02 6.980853 0.59702511 5.73E-04 1.06E-01
120 0.0017282 1 1.73E-03 2.07E-01 24.88608 0.65130012 1.72E-03 3.16E-01
130 0.0040175 1 4.02E-03 5.22E-01 67.89575 0.70557513 3.99E-03 7.36E-01
140 0.007299 1 7.30E-03 1.02E+00 143.0604 0.75985014 7.25E-03 1.34E+00
150 0.010687 1 1.07E-02 1.60E+00 240.4575 0.81412516 1.06E-02 1.96E+00
160 0.012929 1 1.29E-02 2.07E+00 330.9824 0.86840017 1.29E-02 2.37E+00
170 0.013023 1 1.30E-02 2.21E+00 376.3647 0.92267518 1.29E-02 2.38E+00
180 0.011142 1 1.11E-02 2.01E+00 361.0008 0.97695019 1.11E-02 2.04E+00
190 0.0085746 1 8.57E-03 1.63E+00 309.54306 1.0312252 8.52E-03 1.57E+00
200 0.0064237 1 6.42E-03 1.28E+00 256.948 1.08550021 6.38E-03 1.18E+00
210 0.0049145 1 4.91E-03 1.03E+00 216.72945 1.13977522 4.88E-03 9.00E-01
220 0.0039133 1 3.91E-03 8.61E-01 189.40372 1.19405023 3.89E-03 7.17E-01
230 0.0032101 1 3.21E-03 7.38E-01 169.81429 1.24832524 3.19E-03 5.88E-01
240 0.0026418 1 2.64E-03 6.34E-01 152.16768 1.30260025 2.63E-03 4.84E-01
250 0.0021365 1 2.14E-03 5.34E-01 133.53125 1.35687526 2.12E-03 3.91E-01
260 0.0016853 1 1.69E-03 4.38E-01 113.92628 1.41115027 1.68E-03 3.09E-01
270 0.0012957 1 1.30E-03 3.50E-01 94.45653 1.46542528 1.29E-03 2.37E-01
280 9.74E-04 1 9.74E-04 2.73E-01 76.400016 1.51970029 9.69E-04 1.78E-01
290 7.29E-04 1 7.29E-04 2.11E-01 61.292921 1.5739753 7.24E-04 1.33E-01
300 5.51E-04 1 5.51E-04 1.65E-01 49.5855 1.62825031 5.48E-04 1.01E-01
310 4.27E-04 1 4.27E-04 1.32E-01 41.030856 1.68252532 4.24E-04 7.82E-02
320 3.36E-04 1 3.36E-04 1.07E-01 34.379776 1.73680033 3.34E-04 6.15E-02
330 2.69E-04 1 2.69E-04 8.89E-02 29.331126 1.79107534 2.68E-04 4.93E-02
340 2.19E-04 1 2.19E-04 7.43E-02 25.266692 1.84535035 2.17E-04 4.00E-02
350 1.79E-04 1 1.79E-04 6.27E-02 21.9471 1.89962536 1.78E-04 3.28E-02
360 1.50E-04 1 1.50E-04 5.39E-02 19.41408 1.95390037 1.49E-04 2.74E-02
370 1.26E-04 1 1.26E-04 4.68E-02 17.301422 2.00817538 1.26E-04 2.31E-02
380 1.07E-04 1 1.07E-04 4.06E-02 15.439248 2.06245039 1.06E-04 1.96E-02
390 9.14E-05 1 9.14E-05 3.56E-02 13.8996585 2.1167254 9.08E-05 1.67E-02
400 7.86E-05 1 7.86E-05 3.14E-02 12.56944 2.17100041 7.81E-05 1.44E-02
= 1.01E+00 1.85E+02 36021.4437
t= 1.84E+02

Tabla a- 11 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.4 L/min con 7 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol At CiAt tiCiAti 1i2Ci*Dii i0 E E0
10 2.06E-11 1 2.06E-11 2.06E-10 2.0606E-09 0.06944167 2.05E-11 2.95E-09
20 2.49E-07 1 2.49E-07 4.98E-06 0.000099688 | 0.13888335 2.47E-07 3.56E-05
30 8.02E-07 1 8.02E-07 2.41E-05 0.000722133 | 0.20832502 7.97E-07 1.15E-04
40 2.15E-06 1 2.15E-06 8.60E-05 0.00344032 0.2777667 2.13E-06 3.07E-04
50 5.72E-06 1 5.72E-06 2.86E-04 0.0142915 0.34720837 5.68E-06 8.17E-04
60 1.63E-05 1 1.63E-05 9.79E-04 0.0587592 0.41665004 1.62E-05 2.33E-03
70 5.77E-05 1 5.77E-05 4.04E-03 0.2829554 0.48609172 5.73E-05 8.26E-03
80 2.53E-04 1 2.53E-04 2.02E-02 1.619968 0.55553339 2.51E-04 3.62E-02
90 0.0010798 1 1.08E-03 9.72E-02 8.74638 0.62497507 1.07E-03 1.54E-01
100 0.0036074 1 3.61E-03 3.61E-01 36.074 0.69441674 3.58E-03 5.16E-01
110 0.0085987 1 8.60E-03 9.46E-01 104.04427 0.76385842 8.54E-03 1.23E+00
120 0.014511 1 1.45E-02 1.74E+00 208.9584 0.83330009 1.44E-02 2.07E+00
130 0.017737 1 1.77E-02 2.31E+00 299.7553 0.90274176 1.76E-02 2.54E+00
140 0.016169 1 1.62E-02 2.26E+00 316.9124 0.97218344 1.61E-02 2.31E+00
150 0.011731 1 1.17E-02 1.76E+00 263.9475 1.04162511 1.16E-02 1.68E+00
160 0.007822 1 7.82E-03 1.25E+00 200.2432 1.11106679 7.77E-03 1.12E+00
170 0.005452 1 5.45E-03 9.27E-01 157.5628 1.18050846 5.41E-03 7.79E-01
180 0.0040036 1 4.00E-03 7.21E-01 129.71664 1.24995013 3.97E-03 5.72E-01
190 0.0029067 1 2.91E-03 5.52E-01 104.93187 1.31939181 2.89E-03 4.16E-01
200 0.0020275 1 2.03E-03 4.06E-01 81.1 1.38883348 2.01E-03 2.90E-01
210 0.0013525 1 1.35E-03 2.84E-01 59.64525 1.45827516 1.34E-03 1.93E-01
220 8.83E-04 1 8.83E-04 1.94E-01 42.743492 1.52771683 8.77E-04 1.26E-01
230 5.96E-04 1 5.96E-04 1.37E-01 31.508298 1.59715851 5.91E-04 8.52E-02
240 4.22E-04 1 4.22E-04 1.01E-01 24.329088 1.66660018 4.19E-04 6.04E-02
250 3.08E-04 1 3.08E-04 7.71E-02 19.27375 1.73604185 3.06E-04 4.41E-02
260 2.29E-04 1 2.29E-04 5.95E-02 15.457416 1.80548353 2.27E-04 3.27E-02
270 1.75E-04 1 1.75E-04 4.72E-02 12.733443 1.8749252 1.73E-04 2.50E-02
280 1.39E-04 1 1.39E-04 3.89E-02 10.890544 1.94436688 1.38E-04 1.99E-02
290 1.14E-04 1 1.14E-04 3.29E-02 9.547032 2.01380855 1.13E-04 1.62E-02
300 9.45E-05 1 9.45E-05 2.84E-02 8.50554 2.08325022 9.38E-05 1.35E-02
310 7.99E-05 1 7.99E-05 2.48E-02 7.6796393 2.1526919 7.93E-05 1.14E-02
320 6.82E-05 1 6.82E-05 2.18E-02 6.9834752 2.22213357 6.77E-05 9.75E-03
330 5.84E-05 1 5.84E-05 1.93E-02 6.3580977 2.29157525 5.80E-05 8.35E-03
340 5.03E-05 1 5.03E-05 1.71E-02 5.816414 2.36101692 5.00E-05 7.19E-03
350 4.33E-05 1 4.33E-05 1.51E-02 5.298125 2.4304586 4.29E-05 6.18E-03
360 3.72E-05 1 3.72E-05 1.34E-02 4.8274704 2.49990027 3.70E-05 5.33E-03
370 3.22E-05 1 3.22E-05 1.19E-02 4.4131084 2.56934194 3.20E-05 4.61E-03
380 2.79E-05 1 2.79E-05 1.06E-02 4.0271716 2.63878362 2.77E-05 3.99E-03
390 2.43E-05 1 2.43E-05 9.48E-03 3.6954216 2.70822529 2.41E-05 3.47E-03
400 2.12E-05 1 2.12E-05 8.47E-03 3.38768 2.77766697 2.10E-05 3.03E-03

Tabla a- 12 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.6 L/min con 7 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 1.60E-10 1 1.60E-10 1.60E-09 1.5979E-08 0.0815177 1.55E-10 1.90E-08
20 8.91E-07 1 8.91E-07 1.78E-05 0.00035632 0.1630354 8.62E-07 1.06E-04
30 2.96E-06 1 2.96E-06 8.87E-05 0.00266247 0.24455311 2.86E-06 3.51E-04
40 9.19E-06 1 9.19E-06 3.68E-04 0.01471056 0.32607081 8.89E-06 1.09E-03
50 3.25E-05 1 3.25E-05 1.63E-03 0.08133 0.40758851 3.15E-05 3.86E-03
60 1.29E-04 1 1.29E-04 7.72E-03 0.462924 0.48910621 1.24E-04 1.53E-02
70 5.42E-04 1 5.42E-04 3.79E-02 2.655996 0.57062391 5.24E-04 6.43E-02
80 0.00214 1 2.14E-03 1.71E-01 13.696 0.65214162 2.07E-03 2.54E-01
90 0.0066115 1 6.61E-03 5.95E-01 53.55315 0.73365932 6.39E-03 7.84E-01
100 0.014293 1 1.43E-02 1.43E+00 142.93 0.81517702 1.38E-02 1.70E+00
110 0.020731 1 2.07E-02 2.28E+00 250.8451 0.89669472 2.01E-02 2.46E+00
120 0.02043 1 2.04E-02 2.45E+00 294.192 0.97821242 1.98E-02 2.42E+00
130 0.014485 1 1.45E-02 1.88E+00 244.7965 1.05973013 1.40E-02 1.72E+00
140 0.0087818 1 8.78E-03 1.23E+00 172.12328 1.14124783 8.49E-03 1.04E+00
150 0.0055008 1 5.50E-03 8.25E-01 123.768 1.22276553 5.32E-03 6.53E-01
160 0.0035645 1 3.56E-03 5.70E-01 91.2512 1.30428323 3.45E-03 4.23E-01
170 0.0021984 1 2.20E-03 3.74E-01 63.53376 1.38580093 2.13E-03 2.61E-01
180 0.001274 1 1.27E-03 2.29E-01 41.2776 1.46731864 1.23E-03 1.51E-01
190 7.61E-04 1 7.61E-04 1.45E-01 27.466685 1.54883634 7.36E-04 9.03E-02
200 4.84E-04 1 4.84E-04 9.68E-02 19.3556 1.63035404 4.68E-04 5.74E-02
210 3.24E-04 1 3.24E-04 6.80E-02 14.273847 1.71187174 3.13E-04 3.84E-02
220 2.30E-04 1 2.30E-04 5.05E-02 11.116996 1.79338944 2.22E-04 2.73E-02
230 1.72E-04 1 1.72E-04 3.96E-02 9.119431 1.87490714 1.67E-04 2.05E-02
240 1.34E-04 1 1.34E-04 3.23E-02 7.746048 1.95642485 1.30E-04 1.60E-02
250 1.06E-04 1 1.06E-04 2.65E-02 6.62 2.03794255 1.02E-04 1.26E-02
260 8.59E-05 1 8.59E-05 2.23E-02 5.803798 2.11946025 8.30E-05 1.02E-02
270 7.06E-05 1 7.06E-05 1.91E-02 5.1481251 2.20097795 6.83E-05 8.38E-03
280 5.76E-05 1 5.76E-05 1.61E-02 4.5159184 2.28249565 5.57E-05 6.83E-03
290 4.76E-05 1 4.76E-05 1.38E-02 4.0021508 2.36401336 4.60E-05 5.65E-03
300 3.91E-05 1 3.91E-05 1.17E-02 3.52278 2.44553106 3.79E-05 4.64E-03
310 3.26E-05 1 3.26E-05 1.01E-02 3.1302653 2.52704876 3.15E-05 3.86E-03
320 2.73E-05 1 2.73E-05 8.73E-03 2.7921408 2.60856646 2.64E-05 3.24E-03
330 2.28E-05 1 2.28E-05 7.52E-03 2.4806331 2.69008416 2.20E-05 2.70E-03
340 1.90E-05 1 1.90E-05 6.48E-03 2.2017176 2.77160187 1.84E-05 2.26E-03
350 1.59E-05 1 1.59E-05 5.57E-03 1.9488525 2.85311957 1.54E-05 1.89E-03
360 1.38E-05 1 1.38E-05 4.96E-03 1.7856288 2.93463727 1.33E-05 1.63E-03
370 1.20E-05 1 1.20E-05 4.44E-03 1.6440321 3.01615497 1.16E-05 1.42E-03
380 1.05E-05 1 1.05E-05 4.01E-03 1.5221204 3.09767267 1.02E-05 1.25E-03
390 9.39E-06 1 9.39E-06 3.66E-03 1.42799085 3.17919038 9.08E-06 1.11E-03
400 8.32E-06 1 8.32E-06 3.33E-03 1.330512 3.26070808 8.04E-06 9.87E-04
= 1.03E+00 1.27E+02 16334.2225
t= 1.23E+02

Tabla a- 13 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 0.8 L/min con 7 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol At CiAt tiCiAti 1i2Ci*Dii i0 E E0
10 5.84E-10 1 5.84E-10 5.84E-09 5.8424E-08 | 0.09059303 5.68E-10 6.27E-08
20 1.93E-06 1 1.93E-06 3.87E-05 0.00077324 | 0.18118606 1.88E-06 2.07E-04
30 6.67E-06 1 6.67E-06 2.00E-04 0.00600489 | 0.27177908 6.48E-06 7.16E-04
40 2.22E-05 1 2.22E-05 8.90E-04 0.0355936 | 0.36237211 2.16E-05 2.39E-03
50 8.65E-05 1 8.65E-05 4.32E-03 0.21624 0.45296514 8.40E-05 9.28E-03
60 3.80E-04 1 3.80E-04 2.28E-02 1.366524 0.54355817 3.69E-04 4.07E-02
70 0.0016719 1 1.67E-03 1.17E-01 8.19231 0.63415119 1.62E-03 1.79E-01
80 0.0060459 1 6.05E-03 4.84E-01 38.69376 0.72474422 5.87E-03 6.48E-01
90 0.014952 1 1.50E-02 1.35E+00 121.1112 0.81533725 1.45E-02 1.60E-+00
100 0.023211 1 2.32E-02 2.32E+00 232.11 0.90593028 2.25E-02 2.49E+00
110 0.022592 1 2.26E-02 2.49E+00 273.3632 0.9965233 2.19E-02 2.42E+00
120 0.014866 1 1.49E-02 1.78E+00 214.0704 1.08711633 1.44E-02 1.59E+00
130 0.0081943 1 8.19E-03 1.07E+00 138.48367 1.17770936 7.96E-03 8.79E-01
140 0.0046096 1 4.61E-03 6.45E-01 90.34816 1.26830239 4.48E-03 4.94E-01
150 0.0025586 1 2.56E-03 3.84E-01 57.5685 1.35889541 2.49E-03 2.74E-01
160 0.0013328 1 1.33E-03 2.13E-01 34.11968 1.44948844 1.29E-03 1.43E-01
170 7.16E-04 1 7.16E-04 1.22E-01 20.699914 1.54008147 6.96E-04 7.68E-02
180 4.22E-04 1 4.22E-04 7.59E-02 13.663404 1.6306745 4.10E-04 4.52E-02
190 2.75E-04 1 2.75E-04 5.23E-02 9.944106 1.72126753 2.68E-04 2.95E-02
200 1.99E-04 1 1.99E-04 3.99E-02 7.9732 1.81186055 1.94E-04 2.14E-02
210 1.51E-04 1 1.51E-04 3.16E-02 6.638814 1.90245358 1.46E-04 1.61E-02
220 1.18E-04 1 1.18E-04 2.61E-02 5.734432 1.99304661 1.15E-04 1.27E-02
230 9.44E-05 1 9.44E-05 2.17E-02 4.9942361 | 2.08363964 9.17E-05 1.01E-02
240 7.56E-05 1 7.56E-05 1.81E-02 4.3545024 | 2.17423266 7.34E-05 8.11E-03
250 6.17E-05 1 6.17E-05 1.54E-02 3.85525 2.26482569 5.99E-05 6.61E-03
260 5.08E-05 1 5.08E-05 1.32E-02 3.4316464 | 2.35541872 4.93E-05 5.44E-03
270 4.20E-05 1 4.20E-05 1.13E-02 3.0633309 | 2.44601175 4.08E-05 4.51E-03
280 3.44E-05 1 3.44E-05 9.63E-03 2.6974304 | 2.53660477 3.34E-05 3.69E-03
290 2.89E-05 1 2.89E-05 8.39E-03 2.4323402 2.6271978 2.81E-05 3.10E-03
300 2.39E-05 1 2.39E-05 7.17E-03 2.15091 2.71779083 2.32E-05 2.56E-03
310 2.02E-05 1 2.02E-05 6.27E-03 1.9422771 | 2.80838386 1.96E-05 2.17E-03
320 1.69E-05 1 1.69E-05 5.42E-03 1.7345536__ | 2.89897689 1.65E-05 1.82E-03
330 1.43E-05 1 1.43E-05 4.72E-03 1.5577056 | 2.98956991 1.39E-05 1.53E-03
340 1.24E-05 1 1.24E-05 4.21E-03 1.4315904 | 3.08016294 1.20E-05 1.33E-03
350 1.09E-05 1 1.09E-05 3.80E-03 1.3312075 | 3.17075597 1.06E-05 1.17E-03
360 9.35E-06 1 9.35E-06 3.37E-03 1.21168224 3.261349 9.08E-06 1.00E-03
370 7.92E-06 1 7.92E-06 2.93E-03 1.08361826 | 3.35194202 7.69E-06 8.49E-04
380 7.04E-06 1 7.04E-06 2.68E-03 1.01661932 | 3.44253505 6.84E-06 7.55E-04
390 6.17E-06 1 6.17E-06 2.40E-03 0.93772692 | 3.53312808 5.99E-06 6.61E-04
400 5.29E-06 1 5.29E-06 2.12E-03 0.846416 3.62372111 5.14E-06 5.67E-04

Tabla a- 14 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 1.0 L/min con 7 mallas
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Tiempo (s) Ci (Mol) At CiAt tiCiAti ti2Ci*Dti te E E6
10 1.01E-08 1 1.01E-08 1.01E-07 1.0057E-06 0.11735454 9.85E-09 8.40E-07
20 9.91E-06 1 9.91E-06 1.98E-04 0.00396304 0.23470909 9.71E-06 8.27E-04
30 4.32E-05 1 4.32E-05 1.30E-03 0.0388602 0.35206363 4.23E-05 3.60E-03
40 1.80E-04 1 1.80E-04 7.20E-03 0.288032 0.46941818 1.76E-04 1.50E-02
50 9.94E-04 1 9.94E-04 4.97E-02 2.483975 0.58677272 9.73E-04 8.29E-02
60 0.005006 1 5.01E-03 3.00E-01 18.0216 0.70412727 4.90E-03 4.18E-01
70 0.016916 1 1.69E-02 1.18E+00 82.8884 0.82148181 1.66E-02 1.41E+00
80 0.030419 1 3.04E-02 2.43E+00 194.6816 0.93883636 2.98E-02 2 54E+00
90 0.027508 1 2.75E-02 2.48E+00 222.8148 1.0561909 2.70E-02 2.30E+00
100 0.013499 1 1.35E-02 1.35E+00 134.99 1.17354545 1.32E-02 1.13E+00
110 0.0045189 1 4.52E-03 4.97E-01 54.67869 1.29089999 4.43E-03 3.77E-01
120 0.0015521 1 1.55E-03 1.86E-01 22.35024 1.40825454 1.52E-03 1.30E-01
130 6.13E-04 1 6.13E-04 7.97E-02 10.364601 1.52560908 6.01E-04 5.12E-02
140 2.91E-04 1 2.91E-04 4.07E-02 5.703012 1.64296363 2.85E-04 2.43E-02
150 1.63E-04 1 1.63E-04 2.45E-02 3.668625 1.76031817 1.60E-04 1.36E-02
160 1.02E-04 1 1.02E-04 1.63E-02 2.607872 1.87767272 9.98E-05 8.50E-03
170 6.52E-05 1 6.52E-05 1.11E-02 1.8853782 1.99502726 6.39E-05 5.45E-03
180 4.47E-05 1 4.47E-05 8.05E-03 1.4498676 2.11238181 4.38E-05 3.74E-03
190 3.23E-05 1 3.23E-05 6.13E-03 1.1654163 2.22973635 3.16E-05 2.70E-03
200 2.48E-05 1 2.48E-05 4.96E-03 0.99208 2.3470909 2.43E-05 2.07E-03
210 1.86E-05 1 1.86E-05 3.90E-03 0.8186724 2.46444544 1.82E-05 1.55E-03
220 1.42E-05 1 1.42E-05 3.12E-03 0.68728 2.58179999 1.39E-05 1.19E-03
230 1.08E-05 1 1.08E-05 2.49E-03 0.5723251 2.69915453 1.06E-05 9.03E-04
240 8.03E-06 1 8.03E-06 1.93E-03 0.46271232 2.81650908 7.87E-06 6.71E-04
250 6.44E-06 1 6.44E-06 1.61E-03 0.40234375 2.93386362 6.31E-06 5.37E-04
260 5.03E-06 1 5.03E-06 1.31E-03 0.33975084 3.05121817 4.92E-06 4.20E-04
270 3.87E-06 1 3.87E-06 1.05E-03 0.28232712 3.16857271 3.79E-06 3.23E-04
280 2.96E-06 1 2.96E-06 8.28E-04 0.23187584 3.28592725 2.90E-06 2.47E-04
290 2.20E-06 1 2.20E-06 6.38E-04 0.18498636 3.4032818 2.16E-06 1.84E-04
300 1.85E-06 1 1.85E-06 5.55E-04 0.166446 3.52063634 1.81E-06 1.54E-04
310 1.50E-06 1 1.50E-06 4.65E-04 0.14407312 3.63799089 1.47E-06 1.25E-04
320 1.15E-06 1 1.15E-06 3.68E-04 0.1176576 3.75534543 1.13E-06 9.59E-05
330 1.01E-06 1 1.01E-06 3.32E-04 0.10958607 3.87269998 9.86E-07 8.40E-05
340 8.68E-07 1 8.68E-07 2.95E-04 0.10035467 3.99005452 8.51E-07 7.25E-05
350 7.30E-07 1 7.30E-07 2.55E-04 0.08942255 4.10740907 7.15E-07 6.09E-05
360 6.89E-07 1 6.89E-07 2.48E-04 0.08933587 4.22476361 6.75E-07 5.75E-05
370 6.79E-07 1 6.79E-07 2.51E-04 0.09302218 4.34211816 6.66E-07 5.67E-05
380 6.70E-07 1 6.70E-07 2.54E-04 0.0966989 4.4594727 6.56E-07 5.59E-05
390 5.97E-07 1 5.97E-07 2.33E-04 0.0908037 4.57682725 5.85E-07 4.98E-05
400 4.71E-07 1 4.71E-07 1.88E-04 0.0753664 4.69418179 4.61E-07 3.93E-05
= 1.02E+00 8.70E+01 7662.29099
t= 8.52E+01

Tabla a- 15 Datos obtenidos en COMSOL para adimensionalizar las edades, a un flujo de 2.0 L/min con 7 mallas
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