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RESUMEN

En el presente trabajo se realizaron los estudios fisicos y matematicos de
los fendbmenos generados en un medio poroso (arena), mediante la
imposicion de un potencial eléctrico constante de 20 V durante 24 horas,
el proceso se simulé bajo las mismas condiciones experimentales en el
software COMSOL 3.2, considerando un factor de escala de 5 y 3275
nodos de mallado. Para determinar el perfil de velocidad de los electrolitos
se utilizé la ecuacion de Navier Stokes, y para la arena la ecuacion de
Darcy. EI balance de masa se realiz6 mediante la ecuacion de Nernst-
Planck. Se observo que los resultados de simulacion presentan la misma
tendencia en el pH, y en la distribucion del potencial con los obtenidos
experimentalmente, por lo que el modelo sirvié para el entendimiento del
proceso de remediacion de suelos.

INTRODUCCION

La actividad minera ha sido un factor primordial en el desarrollo
econdmico de México. Sin embargo, el desarrollo de esta industria ha
estado aunado a la produccion de diferentes tipos de residuos que en su
mayoria fueron depositados, sin considerar sus posibles afectaciones
ambientales. Para el tratamiento de estos sitios contaminados, en las
ultimas décadas se han propuesto diversas tecnologias, el término
«tecnologia de tratamiento» implica cualquier operacién unitaria o serie de
operaciones unitarias que alteran la composicion de una sustancia
peligrosa o contaminante a través de acciones quimicas, fisicas o
biolégicas de manera que reduzcan la toxicidad, movilidad o volumen del
material contaminado (1). El uso de una tecnologia de remediacion en
particular, depende ademas de los factores especificos del sitio y de las
propiedades fisicoquimicas del contaminante, de su disponibilidad, de la
fiabilidad demostrada o proyectada, de su estado de desarrollo
(laboratorio, escala piloto o gran escala) y de su costo (2).

Los tipos de tratamiento se basan en el principio de la tecnologia de
remediacion y se divide en tres grupos, biologicos (bioremediacion),
fisicoquimicos y térmicos. Dentro de los tratamientos fisicoquimicos, la
remediacion electrocinética también conocida como electrorremediacion,
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es una tecnologia en desarrollo que aprovecha las propiedades
conductivas del suelo, cuyo objetivo es separar y extraer contaminantes
organicos y ionicos, de suelos, lodos y sedimentos, con el uso de un
campo eléctrico que permite remover las especies cargadas.
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Figura 1. Proceso tipico de electrorremediacion electrocinética

La electrorremediacion, involucra la aplicaciéon de un campo eléctrico de
baja intensidad en una matriz porosa que generalmente se encuentra
saturada con agua o algun electrolito de interés (3). Como consecuencia
a la aplicaciébn del campo eléctrico, se generan principalmente tres
fendmenos electrocinéticos mostrados en la figura 2.

Electrodsmosis Electromigracion Electroforesis

Difusidn
Diohle capa -

Tones disueltos Particulas coloidales

Figura 2. Principales fendmenos que se presentan en el suelo debido a la
aplicacion de campo eléctrico.

—Electro6smosis, representa el movimiento del liquido con respecto a las
superficies sélidas inducido por el campo eléctrico. Esto se produce
debido a que en las superficies no equilibradas de las particulas del suelo
predominan las cargas negativas, y atraen al liquido hacia el catodo, que
se comporta como un gran cation.

—Electromigracion, es el mecanismo primario de la remediacion.
También llamado migracion ionica, es el movimiento de especies iGnicas
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disueltas, que estan presentes en el fluido del poro, debido a la influencia
de un campo eléctrico.

—Electroforesis, corresponde al desplazamiento de particulas coloidales
cargadas en suspension en un liquido, tiene una importancia muy inferior
a la de los dos anteriores en este proceso.

Estos fendmenos son los responsables de transportar los contaminantes
a través de la matriz del suelo, los cuales estan representados en cada
término de la ecuacion de Nernst-Planck para el balance de masa.

DISPOSITIVO EXPERIMENTAL
Celda de electrorremediacion.

El dispositivo experimental es una celda de electroremediacién cilindrica
que se presenta en la figura 3, de 0.045 m de didmetro y 0.1 m. de
longitud, con dos compartimientos de 0.045 cm de longitud, para
recepcion de los electrolitos, asi como dos electrodos funcionando como
anodo y catodo (4).

Secciones de suelo para analisis
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Figura 3. Celda de electrorremediacion. Con regiones anddica y catddica.

Se establece la celda experimental empacada con arena (composicion
99.5 % SiO), humedecida con agua al 26%, como anolito y catolito se
utilizé agua desionizada con un pH inicial de 6.0 y una conductividad de
1.5 pS/cm, los electrolitos se hicieron recircular con un flujo de 0.015 L
min™, se aplicé un potencial de 20 V, el experimento se llevo acabo
durante 24 horas. Durante el desarrollo se monitoreo el potencial de la
celda, el pH del anolito y el catolito.

En la figura 4, se muestra el esquema del desarrollo experimental.
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Figura 4. Dispositivo experimental que muestra el funcionamiento y la aplicacion
del Potencial durante el experimento de electrorremediacién.

MODELO MATEMATICO

El software COMSOL 3.2 es una herramienta de modelado y analisis para
prototipos virtuales de fendmenos fisicos, puede modelar virtualmente
cualquier fenomeno fisico que se pueda describir con ecuaciones
diferenciales parciales (PDESs), soportando la integracién de problemas de
diferentes campos (Multifisica).

Se realizd la simulacion en COMSOL 3.2, con las dimensiones reales de
la celda, figura 5, trabajando a un tiempo de 24 horas a intervalos de 5
minutos considerando un factor de escala de 5 Y 3275 nodos de mallado

Figura 5. Celda electroquimica utilizada en COMSOL 3.2

Las ecuaciones de Navier-Stokes describen el movimiento de un fluido y
se toman de base para simular el movimiento del electrolito dentro de los
compartimentos anddico y catodico de la celda.

pNL+pusvu=ve [ p21+n(u+ (u)")]+ F 0
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Donde p es la densidad (Kg m™®), n es la viscosidad dindmica del fluido
Pa-s, F son vectores de fuerza del volumen N-m?, y P es la presion en Pa.

Para el calculo de las velocidades del fluido dentro del suelo, se utilizo la
ecuacion de Darcy, que junto con la ecuacion de continuidad, simula el
movimiento del fluido en un medio poroso homogéneo (5).

é(pg)+ V.p[— Eij =0
; L @

Donde p es la densidad (Kg m™), € es la fraccién volumen (adimensional),
k la permeabilidad (m?), n la viscosidad dinamica (Pa.s). La ley de Darcy
en combinacion con la ecuacién de continuidad provee de un modelo
matematico para una variedad de aplicaciones que involucran flujo en
medio poroso. En el modo de aplicacion de la ley de Darcy, se puede
combinar esta ecuacion con las condiciones limite para una presién dada
(P = Po).

La ecuacion para el célculo del potencial en un medio conductor
(considerando al suelo humedecido como este medio).

~V.-d(Vg-J°)=dQ, 3)

Donde Q; es la fuente de corriente (A (m3™), J° es la densidad de
corriente externa (A (m?)™), d es el espesor del medio (m).

En la primera parte del modelo, las ecuaciones de continuidad para la
velocidad de flujo y la densidad de corriente en el estado estacionario,
estan dadas por:

V-u=0
V-1=0 4)

Aqui u denota la velocidad (m/s), e | representa el vector de la densidad
de corriente (A). La velocidad u, incluye dos términos de fuerza, un
término de presion y un término electroésmaotico.

2
e r E &
u=——"—vp+-" ng

8 e ¢ (5)

Donde g, denota la porosidad, r el radio promedio de los poros es (m), n
es la viscosidad dinamica del fluido (Pa-s), r representa la tortuosidad de
la estructura porosa (adimensional), &, es la permitividad del fluido (F/m),
p es la presion (Pa), { es el potencial zeta (V), y ¢ es el potencial (V).
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2
epr

nec
poroso, causado por el gradiente de presion, considerando factores
fisicos del suelo.

El término — Vp, es la contribucion al movimiento dentro del medio

El término ¢ vy » €s el término de la velocidad de flujo electroosmotico
nt

esta dada por la ecuacion de Helmholtz-Smoluchowski, corregida para

suelos, se introduce una modificacion por tortuosidad 7 .

Para definir el flujo electrocinético se considera un material poroso, con
dos electrodos generando una diferencia de potencial, la conductividad es
muy pequefia y los efectos de las reacciones electroquimicas sobre las
superficies de los electrodos es despreciable, Figura 4. Las ecuaciones
para el balance de masa esta dado por:

@+V.N =0
ot

(6)

Donde N es el vector de flujo acorde a la siguiente ecuacién de Nernst-
Planck

N =-Dvc—-zu, FcVg+co (7)

La movilidad i6nica esta dada por la ecuacion de Nernst-Einstein.

U, = %T (8)

Donde up, es la movilidad (mol m? J* s™), D es el coeficiente de difusién
(m? s%), R la constante universal de los gases (J mol*K? ), T la
temperatura ( K), ¢ la concentracién (mol m™®), z la carga iénica y F es la
constante de Faraday (A s mol™) [10]. En la ecuacién de Nenst-Planck,
el término —DVc, representa el flujo difusivo (Electroosmosis), el segundo
termino —zu FcVg¢, representa el flujo migrativo (Electromigracion)y el

tercer termino cv el flujo convectivo (Electroforesis).

Se establecen las condiciones de frontera y condiciones iniciales
(tiempo=0) para la integracion en espacio y en tiempo; se considera que
la entrada se ubica en la posicion X=0, mientras que en la salida se
encuentra en la posicibn X=L. Las condiciones iniciales (Cl), las
condiciones frontera (CF) para las variables H" y OH" estan definidas con
las siguientes ecuaciones (6).

Para H*
Cl(t=0) [H']=10""
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CF.1, (X=4.5) v°[H*]°+n'F=N +

|
CF.2, (X=145) [H']JoH |=kK,
Para OH"

Cl(t=0) [oH[= "

CF.1, (X=4.5) [H]on]=k,

CF.2, (x=145) _=-N

RESULTADOS Y DISCUSION

En la figura 6, se presenta el perfil de velocidades dentro de los
electrolitos de los compartimentos anddico y catédico de la celda. El
calculo de estas velocidades se hace con el fin de estimar si estas tienen

contribucién por presién hidraulica dentro de suelo (arena).
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Figura 6. Perfil de velocidades para los electrolitos en la celda a un tiempo de 24

horas

Se aprecia la velocidad del electrolito en el compartimiento anodico

aumenta hasta 6e-3, pero que disminuye al acercarse al
suelo, por otro lado en el compartimiento catédico la velocid
de 3.5e-3, pero igual disminuye al acercarse al limite con el
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a estas magnitudes y en relacién con el numero de Reynolds obtenido
mediante la simulacion se consideran que los flujos son laminares y no
tienen contribucion por presion hidraulica en el suelo.

La figura 7 muestra las velocidades dentro del medio poroso
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Figura 7. Perfil de velocidades de darcy para el medio poroso en la celda a un
tiempo de 24 horas

Estas velocidades son muy pequefias del orden de 10-4 cerca al anodo y
se incrementan, siendo mayores en la region cercana al catodo. Esta es
una variable que se puede estimar mediante la simulacion mas no
experimentalmente. Cuando el agua penetra a un suelo y se mueve
dentro de él, lo hace a través de los poros, que varian en forma, diametro
y direccion. Debido a estas condiciones, la velocidad con que se mueve el
agua en el suelo es muy variable, por lo que el movimiento es mas rapido
a través de los poros grandes que en los pequefios.

La figura 6, muestra las predicciones del pH obtenidas a un tiempo de 24
horas mediante la simulacion (linea continua) y son comparadas con el
pH experimental (puntos), Se observa que no coinciden con los
experimentales, aunque su tendencia es cercana a la experimental
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Figura 6, Perfil de pH dentro de la celda de electrorremediacion

Los resultados puede ser atribuidos a la reaccién de electrolisis del agua
provocada por la imposicién del potencial eléctrico, en el anolito el pH es
acido, mientras que en el suelo cercano a la regién anddica es acido y
este se va incrementando conforme se acerca a la region catodica, siendo
totalmente alcalino en el catolito, asi mismo se puede apreciar una
concordancia entre los resultados experimentales y los obtenidos
mediante los calculos matematicos de simulacion.

En la figura 7, se representa el potencial que se encuentra distribuido a lo
largo de la celda al tiempo de 24 horas, medido de forma experimental y
mediante la simulacion.
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Figura 7. Distribucion de Potencial al tiempo de 24 horas, alo largo de la
celda electroquimica.
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Se observa que la distribucion del potencial a lo largo de la celda obtenida
mediante la simulacibn es menor cercano al anodo, y aumentada
conforme se va acervando a la region catodica y coincide con el medido
experimentalmente cuando la medicidbn se hace experimentalmente
tomando al anodo como electrodo de referencia.

CONCLUSIONES

» EIl pH calculado mediante la simulacion concuerda con los valores
obtenidos experimentalmente.

» La distribucion del potencial de celda no excede al aplicado durante la
experimentacion.

» Los resultados del modelo matematico proporcionan el
comportamiento de las diferentes variables que intervienen en el
proceso electrocinético.

» El estudio matemético de los fendmenos electrocinéticos ayuda al
entendimiento del proceso de electroremediacion.
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