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RESUMEN

El actual trabajo describe un modelo matematico paramétrico de la electro-oxidacion de 2-
clorofenol (2-CF) mediante un reactor de flujo continuo, tipo filtro prensa FMO01-LC,
equipado con electrodos de diamante dopado con boro (DDB). EI modelado paramétrico de
2-CF se resolvié numéricamente utilizando el software comercial COMSOL Multiphysics®
5.3. Para el sistema completo de electrolisis se basé en el modelo de dispersion axial (modelo
del reactor electroquimico de flujo (FBER, por sus siglas en inglés)), acoplado a un tanque
de recirculacion, empleando el modelo del tanque de agitado continuo (CST, por sus siglas

en inglés), para obtener la eficiencia del proceso de electro-oxidacion.

Las dimensiones del FBER son de 0.234 m de longitud total x 0.048 m de ancho, con una
longitud efectiva de 0.20 m, provisto de electrodos DDB (0.2 m), y un espesor de canal de
0.005 m. El volumen del CST es de 3.5 L y el volumen de la solucion sintética de agua
residual tratada de 2-CF (1 mol/m?® en 0.1 M de Na2SO4 como soporte electrolitico con una
conductividad de 16.230 uS/cm) de 2.5 L. La degradacion electroquimica de 2-CF sigue una
pseudocinética de reaccion de primer orden (kap = 1.19178 h), a un pH inicial de 7.3 y una
densidad de corriente de 0.14 A/m?. Mientras tanto, los pardmetros hidrodinamicos son el
coeficiente de dispersion de 5.0x10* m?/s, la velocidad lineal de 0.0947 m/s y el caudal
volumétrico de liquido de 1.0 L/min. El modelado paramétrico de 2-CF se resolvio
numéricamente utilizando el software comercial COMSOL Multiphysics® 5.3, donde el
modelo que representa la FBER es la ecuacion de transferencia de masa para especies

diluidas acoplada a una ecuacién diferencial global (EDO’s y EDA’s) que representa al CST.

Los resultados indican que el modelo paramétrico esta muy de acuerdo con los resultados
experimentales por su valor del coeficiente de determinacion (R? = 0.9831) y el valor del
error cuadratico medio reducido (RMSE = 0.1754). Asimismo, la eficiencia de degradacion
del 2-CF estimada por el modelo paramétrico fue del 99.06 %, mientras que la eficiencia de
degradacion experimental alcanzada fue del 99.99 %, con un error relativo del 0.93 %.
Basado en lo anterior, se confirma la capacidad predictiva del modelado paramétrico

propuesto en esta tesis, brindando asi una alta eficiencia de electro-oxidacion del 2-CF.
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LISTA DE ACRONIMOS

2-CF: 2-clorofenol

DDB: Diamante dopado con boro

FBER: Reactor electroquimico de flujo (Flow-By Electrochemical Reactor)
CST: Tanque de agitado continuo (Continuous Stirred Tank)

FMO1_LC: Filtro monopolar 01_celda de laboratorio (Filter Monopolar 01 Laboratory
Cell)

PTAR: Planta tratadora de agua residual

CE: Contaminantes emergentes

COE: Contaminantes organicos emergentes

POAs: Proceso de oxidacion avanzada.

PEOASs: Proceso electroquimico de oxidacion avanzada.

DBO: Demanda bioguimica de oxigeno

DQO: Demanda quimica de oxigeno

EDOQO’s: Ecuaciones diferenciales ordinarias

EDA’s: Ecuaciones diferenciales parciales

eOH: Radical hidroxilo

CFD: Dindmica computacional de fluidos (Computational Fluid Dynamic)
ISE: Electrodo de ion selectivo (lon Selective Electrodes)

DTR: Distribucion del tiempo de residencia

UHPLC: Cromatografia liquida de ultra alta resolucion (Ultra High Performance Liquid
Chromatography)

SCI: indice de cortocircuito (Short-Circuiting Index)

MVE: Eficiencia volumétrica de Morrill

MDI: indice de dispersion de Morrill

MDA: Modelo de dispersion axial

RMSE: Error cuadratico medio reducido (Root-Mean-Square Error)

DSA: Anodo dimensionalmente estable (Dimensionally Stable Anode)

pH: Escala logaritmica de acidez o basicidad adimensional

rpm: Revoluciones por minuto

vs: Versus (comparacion)

LISTA DE SIMBOLOS

u: Velocidad del fluido de liquido (m/s)

Dax: Coeficiente de dispersion axial (m?/s)

Q: Caudal de flujo volumétrico (L/min)

R?: Coeficiente de determinacion (adimensional)
kap: Constante de velocidad aparente (h)

uS: Micro Siemens

Pe: Numero de Peclet (adimensional)

Re: Numero de Reynolds (adimensional)

j: Densidad de corriente (A/cm?)

V: Volumen del recipiente (L o m®)

V4: Volumen del reactor de espacio muerto (L o m®)
A: Area (m?)

u : Viscosidad dindmica del fluido (kg m™'s™)
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t: Tiempo, (horas (h), minutos (min), segundos (s))

tm: Distribucion del tiempo de residencia media o primer momento

Tresrico: 11€MPO de residencia teorico (S)

s®: Tercer momento 0 o°

F: Distribucién acumulada del tiempo de residencia (s)
dx: Derivada de una variable (x)

dt: Derivada de tiempo (t)

Co: Concentracidn inicial (mg/L)

C: Concentracion en el tiempo t (mg/L)

Cpaso, Max: Concentracion méxima del paso (mg/L)
Cpaso: Concentracion del paso (mg/L)

Chpulso: Concentracion del pulso (mg/L)

C2-cr: Concentracion de 2-clorofenol (mol m3)
C:2-cr,0: Concentracion inicial de 2-clorofenol (mol m™)

SIMBOLOS GRIEGOS

v: Viscosidad cinematica del fluido (m?/s)

o?: Varianza (s?) o segundo momento

z. Tiempos dimensionales (dimensional)

AC,-crl X Proceso de transporte por conveccion
FCo-crl 32 Proceso de transporte por difusion

A: Eficiencia hidréulica

V. Gradiente

A: Incrementar o cambiar

V. Para todo

&: Avance de la reaccién en términos de la concentracion

N: NUmero adimensional de unidad de transferencia de masa

f>: Radio de retencion adimensional
e: Porcentaje de volumen (til (e = tp/ztesrico) (adimensional)
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