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1. Resumen

El acceso a agua potable es un derecho fundamental y universal, sin embargo, una parte
importante de la poblacion mundial no esta dotada de las vias necesarias para optar a dicho
recurso. Las sociedades de paises no desarrollados son las mas afectadas, puesto que no

disponen de la tecnologia adecuada para obtener un agua de calidad.

Estos paises, por lo general, se localizan en zonas ecuatoriales y tropicales. Una de las
caracteristicas propias de su clima, es la alta intensidad luminica que reciben a lo largo de
todo el afio, por lo que la posibilidad de utilizar un proceso en el que el agua se desinfecte
mediante su exposicion al sol, como es el proceso SODIS (solar disinfection), se plantea como

una alternativa de gran interés.

La captacion de la energia solar se puede realizar a través de un colector solar parabdlico
compuesto (compound parabolic collector, CPC), capaz de captar y redirigir tanto la radiacion

directa como la difusa hacia una tuberia central por la que circula el agua a tratar.

La eficiencia del proceso se ve determinada principalmente por la intensidad de la radiacion
solar recibida en la superficie de captacion. La parte UV-B del espectro solar es absorbida
directamente por las bacterias causando dafios en el ADN y parando el proceso de replicacion,
mientras que la parte UV-A del espectro puede ser absorbida por determinados componentes
celulares generando especies reactivas de oxigeno (ROS) que producen un estrés oxidativo
en las bacterias. Ademas, los fotones provenientes de la radiacién UV también son capaces
de atacar a las enzimas catalasa (CAT) y superdxido dismutasa (SOD), las cuales son las
encargadas de inhibir el efecto de las ROS. Estudios previos publicados en la bibliografia
muestran la posibilidad de realizar el modelado cinético del proceso a partir de la descripcion
de la fotogeneracion de ROS, asi como el efecto sinérgico existente al introducir como variable

la temperatura.

Este trabajo de fin de master se centra en el desarrollo de un modelo de simulacién que sea
capaz de predecir la desinfeccion de aguas mediante el proceso SODIS en un reactor tubular

acoplado a un colector solar CPC.

Para el desarrollo del modelo de simulacion se ha empleado el programa ANSYS Fluent v14.5,
el cual es capaz de modelar los diferentes fendmenos fisicos involucrados en el proceso, como

son el transporte de radiacion, la fluidodinamica y el transporte y conservacion de materia



mediante resolucidon numérica del sistema basada en la discretizacion del mismo por el

método de los volumenes finitos.

En primer lugar, se defini6 la geometria del CPC mediante su ecuacion caracteristica en
Matlab y se import6 a Autocad donde se acopl6 al reactor tubular. Esta geometria conjunta se
importd a ANSYS donde se sometié a un proceso de optimizacion de mallado. Una vez
seleccionada la malla menos compleja que garantizase resultados independientes del
mallado, se procedié al desarrollo de los modelos de los fenémenos fisicos. De forma
independiente y en régimen estacionario, se resolvieron las ecuaciones de transporte de
radiacion para conocer la distribucion de la misma dentro del reactor, la cual fue validada
mediante actinometrias y datos de la bibliografia. Asimismo, se resolvieron las ecuaciones de
transporte de fluidos para conocer la fluidonamica, la cual fue validada frente al perfil teérico
de velocidades para regimenes turbulentos. En los casos en los que el modelo incluye la
descripcion del efecto de la temperatura, las ecuaciones de balance de energia fueron
calculadas junto con la fluiodinamica. Por ultimo, se llevo a cabo la simulacién del proceso de
desinfeccion en régimen transitorio, utilizando los valores de velocidad, de radiacién
disponible (y si procede, de temperatura) a partir de los resultados obtenidos previamente en
régimen estacionario. Para ello se desarrollaron dos modelos de simulacién, uno incluyendo
el efecto de la radiacion sobre la velocidad del proceso y el otro incluyendo adicionalmente la
sinergia con la temperatura. Las ecuaciones cinéticas correspondientes, al igual que las que
consideran la recirculacién del sistema fueron introducidas por una funciéon de cddigo propio
definida por el usuario (User defined function, UDF), realizandose la validacion de las
predicciones de ambos modelos mediante datos experimentales obtenidos en una planta

piloto.

Por un lado, el modelo SODIS que Unicamente considera la variable de la intensidad de
radiacion, mostré una gran precision a la hora de reproducir los experimentos realizados tanto
en condiciones de luz solar simulada como de luz solar natural. Por otro lado, el modelo
SODIS que considera tanto la radiacién como la temperatura como variables, conduce a una
prediccion mas amplia correspondiente al intervalo de trabajo entre la temperatura minima y
méxima del proceso. Como reto futuro se plantea el desarrollo de un modelo de simulacion
que considere la evolucion de la temperatura de forma dindmica a lo largo del trascurso del

proceso.



2. Introducciéon

Una de las principales premisas de la Declaracién Universal de los Derechos Humanos [1],
manifiesta el derecho a un nivel de vida adecuado que asegure tanto la salud como el
bienestar de toda persona. En el afio 2000, los paises miembros de las Naciones Unidas
firmaron los Objetivos de Desarrollo del Milenio (Millennium Development Goals, MDGSs) [2].
El objetivo nimero 7 considera el reto de conseguir un desarrollo mundial que sea sostenible
proponiendo como desafio reducir a la mitad en 2015 la poblacién que no tiene acceso a agua
potable y saneamiento. En 2010, mediante la Resolucion 64/292 [3], la Asamblea General de
las Naciones Unidas reconoci6 explicitamente el acceso a agua potable y saneamiento como
un derecho esencial para el cumplimiento del resto de derechos humanos. El informe sobre
la escasez de agua emitido en 2015 por Unicef y la OMS [4], publica que solo 95 de los 147
paises comprometidos con la causa consiguieron llegar al objetivo propuesto en los MDGs.

Cabe destacar que los paises que no han logrado superar dicho reto, son paises en vias de
desarrollo o subdesarrollados, los cuales no disponen de una tecnologia que garantice la facil

conversion del agua disponible en agua potable.

La mayoria de estos paises subdesarrollados estan afectados por épocas de abundancia y
de escasez de recursos hidricos debido a su clima ecuatorial y tropical [8] (Figura 1). Por otra
parte, la localizacién de dichos paises en la franja ecuatorial esta ligada a la elevada radiacion

solar que reciben a lo largo de todo el afio [9] (Figura 2).
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Figura 1: Disponibilidad de agua [5]
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Figura 2: Radiacion solar mundial [6]

Actualmente, existe una tecnologia de desinfeccién directa de agua mediante radiacién solar
(solar disinfection, SODIS). Los patégenos contenidos en el agua contaminada son sensibles
a laradiacion UV y a las altas temperaturas, produciendo un efecto sinérgico de desinfeccion.
Esta técnica se lleva a cabo en botellas de plastico (PET) expuestas al sol durante seis horas
con agua de baja turbiedad. Sin embargo, si el agua alcanza una temperatura mayor de 50
°C durante una hora, se puede considerar que el agua ha sido desinfectada. Es posible
mejorar la eficacia del proceso si las botellas se exponen al sol encima de superficies
reflectoras. Dichas técnicas se estan llevando a cabo en paises de América Latina, Asia y de
Africa [7]. En la imagen 3 se muestran los paises donde el tratamiento SODIS se ha
desarrollado [8].

Figura 3: Paises donde se aplico el tratamiento SODIS en 2009 [8]
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Por otro lado, existen ciertas limitaciones en el proceso SODIS: se recomienda una exposicion
al sol de las botellas de dos dias completos en dias nublados y que el volumen de agua a
desinfectar no sea mayor de 2 L. Con el fin de reducir el tiempo de exposicién y aumentar el
volumen a tratar, se esta empezando a considerar el uso de reactores acoplados a superficies

colectoras de radiacion en lugar de las botellas de PET.

2.1. Colectores solares

La radiacion solar que llega a la Tierra es una gran fuente de energia renovable y no
contaminante capaz de sustituir a fuentes de energia fosil, contribuyendo a la sostenibilidad
del planeta. De forma general, el uso principal de la energia solar se destina a equipos de
concentracion con los que se aumenta la temperatura de un fluido para la generacion de
energia, en forma calorifica o incluso en forma eléctrica cuando es acoplado a una turbina.
Entre los equipos de concentracién de alta temperatura destaca los sistemas cilindro-
parabdlicos, de torre central y disco-parabdlicos, los cuales aumentan la temperatura del fluido

contenido 30-90 veces, 200-1000 veces y 1000-10000 veces respectivamente.

Otra de las variantes son los colectores solares de no concentracion que se pueden usar como
parte de reactores fotoquimicos. Una de las posibilidades es acoplar un reactor tubular con
un colector parabdlico compuesto (CPC), el cual es capaz de colectar la radiacién solar como
ventaja frente a los reactores planos, de mezcla perfecta o anulares. Dicha ventaja, esta
secundada por la existencia de una superficie de aluminio, llamada reflector, la cual es
altamente reflectante y es capaz de centralizar la radiacion que colecta gracias a su geometria

determinada.

La superficie de un colector parabdlico compuesto estd formada por dos secciones
diferenciadas: una evolvente y un segmento de parabola, ambas secciones se repiten a cada
lado.

La ecuacion que define la evolvente del circulo en coordenadas cartesianas es [9]:

x =r(sing — ¢ cos @)
y = —r(psing + cos @) (1)

Donde 0 < ¢ < §+ Omax

De forma similar, la ecuacion que define la parabola es [9]:



x =r(sing — B cos @)
(2)

y = —r(Bsing + cos ¢)
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Figura 4: Disefio de un CPC

Para el disefio del colector también es preciso conocer el &ngulo maximo de aceptacion, que

viene dado por la siguiente expresion [10]:

CRigear = (3)

sin(0)

Donde, CR;4.4; €S la relacion de concentracion ideal, y 6 es el angulo de aceptacion, el cual
se define como el angulo que forma el rayo que entra en el colector con mayor inclinacién y
pasa por la tuberia central donde se quiere concentrar la radiacion, con el eje vertical del

A\ N
D
S NS
"
<X ’

colector.

Figura 5: Representacion de la direccion de los rayos dentro del colector y del &ngulo de aceptacion

La mayor parte de los colectores CPC destinados a reacciones fotoquimicas son disefiados
para una relacién de concentracion de 1 sol, lo que significa que la relacién entre el area de

captacion y el area de la superficie externa del reactor es igual a 1, es decir, el angulo de

aceptacién alcanza un valor de 90°.



A pesar de que el 95% de la radiacion UV-B que llega a la Tierra es absorbida por la capa de
ozono, el 5% que llega a la superficie terrestre juega un importante papel en el proceso SODIS
[11]. Por otra parte, la radiacion UV-A llega en cantidades mas altas que la UV-B, en
proporciones similares de radiacion directa y difusa, por lo que la captacion de ambas partes

es algo a tener en cuenta y por lo que se determina una relacién de concentracion igual a 1.

Hasta la fecha, se han desarrollado modelos mecanisticos que describen el proceso de
inactivacion [12], [13], pero no existe un procedimiento sistemético que posibilite el disefio
predictivo en CPC’s, en los que se estudie el proceso de desinfeccion, tanto en funcion de la

radiacion incidente como en funcién de la temperatura.

2.2. Modelos de desinfeccion mediante SODIS

Como ya se ha dicho, el proceso SODIS se basa en la reduccion de patégenos del agua por
su exposicion al sol mediante la accion combinada del calentamiento del agua y de la
recepcion de fotones del espectro UV por los microorganismos del agua, lo cual produce un
efecto sinérgico. La parte UV-B del espectro es absorbida directamente por las células de
bacteria causando dafios en el ADN y parando el proceso de replicacién del ADN [14]. La
parte UV-A del espectro es absorbida por el oxigeno del medio generando especies reactivas
de oxigeno (ROS) que atacan a las bacterias, dando lugar a su degradacion [12]. Ademas,
los fotones provenientes de la radiacion UV también son capaces de atacar a las enzimas
catalasa (CAT) y superéxido dismutasa (SOD), las cuales son las encargadas de inhibir el
efecto de las ROS.

Existen numerosos factores que intervienen en la eficiencia del proceso SODIS que afectan
directamente en el tiempo de exposicidn requerido para conseguir una desinfeccién de al
menos 4 logaritmos de concentracion de bacterias. Esta reduccion logaritmica ha sido
establecida por la OMS como medida protectora para la desinfeccion de agua potable a nivel
domeéstico. Entre los factores mas importantes que afecta al proceso SODIS se encuentra el
valor de irradiacion solar, la dosis de radiacion, la temperatura del agua durante el tratamiento,
la turbidez del agua, la materia organica y el oxigeno disueltos en esa agua, y la naturaleza

de los microorganismos [7], [15], [16].

Los modelos de desinfeccién de bacterias mas utilizados durante los Ultimos afios, han sido
ecuaciones empiricas basadas en la ley de Chick [17]. Estos modelos utilizan la bacteria
Escherichia coli como bacteria coliforme que representa la viabilidad de la diversidad de
bacterias presentes en un agua infectada. Sin embargo, estos modelos no consideran la

formacion de las ROS ni de las reacciones intracelulares. Castro-Alférez y col. [12] han
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desarrollado un modelo cinético que se basa en la fotogeneracion de ROS internas, del radical
superoxido (057 ) y del radical hidroxilo (HO*®), los cuales dafian a las células bacterianas e
interfieren en el papel de las enzimas catalasa (CAT) y superéxido dismutasa (SOD). En la

Tabla 1 se muestran las ecuaciones que describen el modelo cinético [12].

Tabla 1: Modelo cinético SODIS [12]

0 - > 05 CAT 1
2+e B H202—>—02+H20
hv,NADH 2
0,+e” — 05 hv
_ sop1 . CAT — CAT,
0O, +H —3 H202+§02 hv
SOD — SOD;
Fe?*H Fe3* + HO™ + HO
e“"H,0, » Fe®> + HO™ + HO OM,.; + OH" — OM,,
hv o
Fe3t* + H,0 > Fe?t* +OH + H* OM,oq + 05 = OM,,
H,0, + OH = OH; + H,0 05, HO™

— S R.
v L

1 1
OHZ —>§ HZOZ +§02

En un primer paso, este modelo cinético solo considera el efecto Unico de la radiacién, pero
en este Ultimo afio, Castro-Alférez y col. han conseguido modificar el modelo cinético
introduciendo la variable de la temperatura con el que se considere el efecto sinérgico de la
radiacion y de la temperatura en el proceso de desinfeccién bacteriana [13]. En la Tabla 2 se

muestra el modelo cinético mejorado.

Tabla 2: Modelo cinético efecto sinérgico: SODIS y temperatura [13]

T _ CAT 1
0,+e” > 05 H,0, —> EOZ+H20
0, +e” M 0, CAT - CAT;
SOD 1 1 hv
0y +Ht— 5 H20,+35 0, SOD — SOD;

OM,oq + OH — OM,,

Fe**H,0 EFe3++H0‘+H0' :
272 OMred + 02_ - OMox

hv, T — _
Fe3* + H,0 —>Fe®" + OH + H* B,,OZ ,HO i
H,0, + OH - OH; + H,0 T
1 1 Bv_’Bi
OH; = 5 H;0; +5 0,

Ambos modelos cinéticos seran considerados en este trabajo.



2.3. Simulaciéon numérica y fluidodindmica computacional (Computational
Fluid Dynamics, CFD)

A partir de los afios 70, los programas de simulacion se convirtieron en una herramienta fiable,
por lo que sustituyeron, en parte, la forma tradicional experimental de disefiar procesos, ya
que resultaba ser mas rapida y menos costosa. Sin embargo, los modelos teoricos utilizados
tienen una gran complejidad y un gran ndmero de parametros, por lo que es importante
destacar que la fiabilidad de las predicciones realizadas s6lo puede garantizarse mediante la

validacion experimental de los resultados.

Dentro de los programas de simulacion numérica, los programas basados en la dindmica de
fluidos computacional (Computational Fluid Dynamics, CFD) son capaces de integrar en el
modelo numerosos fendmenos fisico-quimicos que tienen lugar de forma simultanea en los
reactores quimicos, como transporte de fluidos, transporte de energia, transferencia de
materia y reaccion quimica. Entre los paquetes comerciales existentes, destaca por su fuerte
implantaciéon en el mercado el programa ANSYS Fluent. Este programa presenta la ventaja
de disponer de modelos rigurosos para evaluar el transporte de radiacion en el interior del
reactor, e incluso dispone de modelos para la simulacion de radiacion solar. Por otra parte, es
muy versétil a la hora de integrar funcionalidades adicionales a través de las denominadas
funciones definidas por el usuario (User Defined Functions, UDF) que permiten modificar el
cAdigo para simular recirculacién o introducir la absorcion de luz en las ecuaciones cinéticas
gue describen las reacciones quimicas, posibilitando el célculo diferencial riguroso de la

velocidad de reaccion en las diferentes zonas del reactor.

Dos de las ventajas de los programas CFD es la reduccion de experimentos en el laboratorio,
y el apoyo adicional en el proceso de escalado. El principal problema de dichos programas es
su gran complejidad, lo que requiere curvas de aprendizaje prolongadas para la cualificacién

de los usuarios, ademas de ordenadores con gran capacidad para la resolucion.

En los dltimos afios el desarrollo de metodologias predictivas para la simulacién de
fotorreactores para aplicaciones de tratamientos de agua han aumentado sustancialmente
[18] como por ejemplo el desarrollo de la simulacién del proceso de desinfeccion del agua
mediante dinamica de fluidos computacional (CFD) [19]-[22] o |la pérdida de calor y los perfiles
térmicos y de radiacion en un CPC [23]-[25]. Sin embargo, no hay estudios de la simulacion
completa del proceso de desinfeccion SODIS con un fotorreactor tubular acoplado con CPC.
Por lo tanto, el desarrollo de una herramienta que simule la desinfeccion del agua en un
fotorreactor tubular acoplado con un CPC es una idea innovadora y prometedora para reducir

los costes y el tiempo dedicado a las pruebas experimentales del proceso SODIS.
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3. 0bjetivos y plan de trabajo

3.1. Objetivos

El objetivo principal de este trabajo de fin de méaster es modelar y realizar la simulacion
numeérica mediante técnicas CFD de sistemas de desinfeccién de agua basados en el proceso
SODIS en una planta piloto solar con colectores CPC. Para ello, sera preciso alcanzar los
siguientes objetivos especificos:

¢ Modelado y validacion del proceso SODIS en un reactor tubular acoplado a
un CPC que resuelva el campo de la radiacién, asi como la fluidodindmica y

la reaccion de desinfeccion en funcion de la radiacion.

e Modelado y validacién del proceso SODIS en un reactor tubular acoplado a
un CPC que resuelva el campo de la radiacién, asi como la fluidodindmica y
la reaccién de desinfeccién en funcion del efecto sinérgico de la radiacion y

de la temperatura.
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3.2. Plan de trabajo y metodologia experimental.

A continuacion, se detalla el plan de trabajo y la metodologia experimental:

Plan de trabajo:
3.2.1. Modelado del proceso SODIS en CPC en funcion de la radiacion.

En primer lugar, se realizard& el modelado del reactor mediante fluidodinamica
computacional (CFD), incluyendo la descripcibn de la geometria mediante una
herramienta CAD y llevando a cabo un proceso de optimizacion de mallado de dicha
geometria. Se modelara y verificara de forma independiente los procesos de flujo de
fluidos y transporte de radiaciéon. Por dltimo, de forma conjunta con los resultados
anteriores se modelara la transferencia de materia y la reaccién de desinfeccién que
aseguren una solucién precisa. Para ello, se llevaran a cabo una bateria de experimentos
con diferentes fuentes de luz, que verifiquen los procesos predictivos obtenidos en las
simulaciones. Por un lado, se considerara una lampara de xendén, cuyo espectro de
emisién representa el espectro solar, y que posibilita la modificacion de la radiacion
incidente en el reactor de manera manual. Por otro lado, se consideraré el sol como fuente
de radiacién. En esta linea de trabajo, el modelo cinético integrado en el simulador
proporcionara la desinfeccion del agua para diferentes intensidades de radiacion.

1. Disefio CAD del reactor tubular acoplado al CPC.

Mallado y optimizacion.

Modelado y validacién de la distribucion de la radiacion.

Modelado y validacién de la fluidodinamica.

o &~ 0N

Modelado y validacién del proceso SODIS en funcion de la radiacion.

3.2.2. Modelado del proceso SODIS en CPC en funcion del efecto sinérgico de
la radiaciéon y la temperatura.

En segundo lugar, se realizara el modelado del reactor mediante fluidodindmica
computacional (CFD), asegurando una solucién precisa, de la misma forma que en el
caso anterior, pero con un modelo cinético que también contemple la variable de la
temperatura del agua infectada. Para ello, es necesario la introduccion de la variable
temperatura del agua infectada en la resolucion del campo de la fluidodinamica, expuesto
en el apartado anterior. Para verificar estos resultados, se utilizaran los experimentos
realizados bajo la lampara xen6n en los que se midi6 la temperatura con el tiempo. Por
lo tanto, el modelo cinético integrado en el simulador proporcionara la desinfeccion del
agua para diferentes intensidades de radiacion y temperaturas de contorno.

1. Modelado de la radiacion, fluidodindmica y temperatura.
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2. Modelado y validacién del proceso SODIS en funcién del efecto sinérgico de radiacion

y temperatura.

Metodologia experimental:

Agua infectada

El agua que se utilizo en los experimentos fue agua pura con una concentracion inicial de
bacteria de 10° CFU (unidades formadoras de colonias)/mL que es la concentracion
habitual de E. coli en aguas sin tratar. La bacteria que se afiadié fue Escherichia coli,
bacteria coliforme que representa la infeccion de patégenos en un agua contaminada.

Procedimiento de reaccién

Para llevar a cabo las reacciones de desinfeccién bacteriana son necesarios tres dias, en

los cuales se realizan una serie de operaciones que se describen a continuacion:

> Dia 1: Preparacion del cultivo bacteriano

Se introducen 20 mL de medio de cultivo liquido en un Erlenmeyer de 100 mL. A
continuacion, se afiaden 100 uL de su cultivo madre correspondiente y se tapa el matraz
con una ldmina de Parafilm para evitar su contaminacion a la vez que se favorece las
condiciones adecuadas de oxigeno, y se incuba en una estufa a 37 °C durante 24 h con

agitacion constante.

> Dia 2: Reaccitn fotocatalitica.

Los pasos que hay que seguir para llevar a cabo la reaccién son los siguientes:

Centrifugacion: se pipetean 5 mL del medio de cultivo a un tubo de centrifuga. El proceso
de centrifugacion tiene lugar a 3500 r.p.m durante 20 minutos. Transcurrido este tiempo se
separa la fase sobrenadante por decantacion y se resuspenden las bacterias en 5 mL de

agua pura con un 0.9% de NaCl autoclavada.

Dilucién: el tubo de centrifuga se agita y se pipetea 1 mL de su contenido sobre un matraz
aforado de 1 L que contiene el agua a tratar. De esta forma, se obtiene una concentracion
bacteriana de partida 10° CFU/mL.

Puesta en marcha de la reaccion fotocatalitica de desinfeccion:

12



Se afiade la suspension bacteriana de concentracion 10° CFU/mL al dep6sito del reactor y
se cubre el sistema con mantas negras para evitar la entrada incontrolada de radiacion del
laboratorio. Se activa el sistema de bombeo que recircula la suspension a través del
sistema y se deja homogeneizar durante 5 minutos. Durante este tiempo, se enciende la
lampara para que se caliente y proporcione un flujo de fotones constante. Transcurrido ese
tiempo, se procede a la primera toma de muestra de la reaccion que marca la concentracion
inicial de bacterias en el sistema. A continuacion, se destapa el reactor quitando las mantas
iniciAindose asi la reaccion. Se toman muestras manuales en intervalos de tiempo
previamente establecidos mediante una jeringa cuyo contenido se deposita en un tubo
Eppendorf. Entre muestra y muestra la jeringa se enjuaga con etanol al 70% y agua

desionizada.

Diluciones seriadas:

Las muestras recogidas se colocan en un tubo Eppendorf y se las identifica como do. A
continuacion, se toman 100 uL de dicha muestra y se transfieren a otro tubo Eppendorf
sobre el que se habian afnadido anteriormente 900 uL de agua pura con NaCl al 0.9%
autoclavada, previamente esterilizada. De esta forma, se diluye la muestra un orden de
magnitud hasta alcanzar una concentracion maxima de 10° CFU/mL. El proceso se repite
dos veces mas alcanzando en el primer paso una concentracién maxima de 10* CFU/mL y
en el Ultimo paso se llega a una concentracién maxima final de 102 CFU/mL. Las muestras

se identifican como ds, d2 y d; respectivamente.

Siembra de las muestras: Para la siembra de las muestras se utilizan placas Petri con el
medio de cultivo sélido LB Agar. Se toman los tubos Eppendorf y se agitan vigorosamente
para conseguir la homogenizacion de las muestras. A continuacién, con ayuda de una
micropipeta electrénica se toman 80 pL de la muestra que se repartiran sobre las placas
en forma de 8 gotas de 10 yL cada una. De esta forma, se reduce la cantidad de bacterias
lo suficiente para realizar de forma visual el conteo bacteriano. Puesto que el progreso de
la inactivacion no es conocido, se siembran para un mismo tiempo varias muestras con
diferente concentracion maxima inicial con el fin de asegurar el conteo en alguna de las
diluciones. En los tiempos en que la inactivacion bacteriana es elevada y la cantidad de
bacterias presentes minima para poder detectar la presencia de alguna CFU, se siembran
gotas de las muestras recogidas directamente del reactor de 100 yL o incluso de 1 mL,

estas muestras son identificadas como d.; y d.> respectivamente.

Una vez que las placas se han secado, se tapan y se introducen en la estufa a 37 °C para

su incubacion durante 24 horas.
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Imagen 1: Modelo de las diluciones seriadas

Parada, limpieza y desinstalacion del reactor:

Finalizada la reaccién, se vacia el depdésito y se llena en primer lugar con una disolucién
de &cido nitrico que recircula 15 minutos eliminando los restos de materia organica,
después se vacia el depésito y se llena con etanol al 70 % otros 15 minutos para asegurar

la descontaminacion bacteriana. Por Gltimo, se completa la limpieza con agua desionizada

durante 10 minutos.

> Dia 3: Conteo de colonias.

Transcurrido un periodo de incubacion de 24 h en la estufa, se procede al recuento manual

de bacterias viables con ayuda de una lupa. Dichos datos, son transferidos al ordenador

donde se analizan.
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4. Solucidn técnica, resultados y discusiones

El programa utilizado para la simulacion CFD de los procesos de desinfeccion fue ANSYS
Workbench, un programa que permite la simulacién de distribucion de la radiacion, de la
fluidodinAmica y de procesos de reaccion quimica (en este caso, la inactivacion de las

bacterias), entre otros efectos.

Dentro de los diferentes mdédulos de ANSYS Workbench, se trabajé con el médulo ANSYS

Fluent para la simulacién de todo el proceso que sucede en el colector.

En primer lugar, se debe dibujar el reactor y sobre esa geometria realizar un mallado. Ademas,
el modelo seleccionado para la resolucion del transporte de radiacion, (modelo de Ordenadas
Discretas) necesita una discretizacién angular de cada celda de la malla. A partir del mallado
y de la discretizacion, se resolvio de forma independiente y en estado estacionario la
distribucion de la radiacion en la geometria y la fluidodinamica en el reactor. Finalmente,
considerando los resultados de las simulaciones de radiacion y fluidodinamica, se resolvio la

parte de la reaccién quimica en estado transitorio.

A continuacion, se iran describiendo cada uno de estos pasos para los dos modelos cinéticos

considerados.

4.1. Modelado del proceso SODIS en CPC en funcion de la radiacion.

4.1.1. Diseino CAD del reactor tubular acoplado al CPC

El disefio del reactor tubular acoplado a un CPC fue realizado a partir del CPC disponible en
la planta piloto. El reactor puede ser iluminado de dos maneras diferentes. Por un lado, por
un foco que simula la radiacién solar (a la izquierda de Figura 6). Para simular el espectro
solar, se ha utilizado una lampara xen6n XBO 5000W/H XL OFR con un color de temperatura
de unos 6000 K. En este caso, el CPC fue colocado de forma frontal a la lampara. Dicha
lampara se encuentra dentro de un proyector de cine que tiene la funcion de reflector.
Mediante un espectroradiometro se compar6 el espectro de luz que emite la lampara xenoén
con el espectro de la luz solar y se comprobd que en el rango del infrarrojo y de la luz visible
difieren, pero que en el rango de la luz UV la lampara es capaz de reproducir fielmente el
espectro solar. Unicamente la radiacion UV es la responsable de la desactivacion de las
bacterias en procesos SODIS, por lo que se considera valido como simulador de la radiacion
solar. Por otro lado, el CPC fue iluminado con luz solar natural el 22 de Septiembre de 2016
alas 13.00h en las instalaciones de la Universidad Rey Juan Carlos, donde la latitud es 40.33°,

siendo este valor la inclinacion 6ptima del CPC. Por lo tanto, de forma perpendicular a la
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fuente de radiacion se ubica una estructura metdlica con cuatro CPC (imagen inferior de la
Figura 6) en cuya linea focal se localizan cuatro tubos centrales de vidrio borosilicato 3.3
Duran que tienen un diametro interior de 26 mm y una longitud de 380 mm. En los
experimentos realizados, Unicamente se utilizara el CPC inferior. La superficie del colector es
de aluminio y debido a su geometria de doble pardbola garantiza un 85% de reflexion de luz
directa hacia la tuberia central. El fluido es recirculado desde un tanque hasta las tuberias
mediante una bomba centrifuga Model NX-50PX-X, Pan World Co., Ltd con un caudal de
12.12 L/min y una velocidad a través del tubo iluminado de 0.39 m/s. El volumen irradiado por
tubo es de 0.2 L, y un volumen total a tratar de agua contaminada de 1 L.

Figura 6: Planta piloto. De arriba abajo y de izquierda a derecha: a) Instacion completa, b) Estructura metalica de los
CPC, ¢) CPC inferior
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La fuente de emision de luz emite a unos 2 metros de distancia del colector. Para simplificar
los calculos en ANSYS Fluent, se supuso que la parte frontal del colector es un area de
captacion, la cual emite la intensidad de luz que le llega. Mediante un espectrorradiémetro
(StellarNet Spectrometer UVIS-25), se midi6 la radiacion UV que llega a dicha superficie de
captacion. Las radiaciones que se consideraron fueron 15 W/m2, 20 W/m? y 25 W/m? de
radiacion UV.

Para el disefio del reflector, se siguio la ecuacion (1) y (2) de una pardbola mediante el
programa Matlab con su consiguiente importacién a AutoCad para la realizacion del resto de
partes de la geometria. Una vez acabada, se importd, nuevamente, a la herramienta de dibujo
de ANSYS Workbench llamada DesignModeler, para introducir los ultimos retoques graficos.
En la Figura 7 se muestra la geometria disefiada.

" : = Outlet

g Tuberia / P, 45
y £

/“ 4 .z/_ >
Y 4 Inlet /// ~Reactor

Area de
captacion

Figura 7: Partes del reactor en ANSYS

Por lo tanto, el conjunto del colector esta formado por: el reflector que es una superficie de
aluminio con forma de doble parabola, por una tuberia/reactor donde se concentran los rayos
de luz por la que pasa la corriente de agua a tratar, con sus respectivos inlet y outlet, por una
superficie/area de captacion que funciona como lampara y por la region comprendida entre el

reflector, la tuberia y el area de captacion definida como aire.

4.1.2. Mallado y optimizacion

Como ya se ha dicho, ANSYS Fluent es un programa de resolucion numérica, por lo que el
método de célculo necesita de un mallado de la geometria a estudiar. Debido a las

caracteristicas reflectoras de la superficie del reflector, la resolucion de la distribucion de la
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radiacidon es la mas compleja. Por lo tanto, la seleccion del mallado se llevé a cabo

considerando dichos calculos del campo de la radiacion.

Para un flujo de emisién de luz constante de 20 W/m? en toda el area de captacion se compar6
la simetria de la distribucién de la radiacion en el interior del colector, lo que indica que el

mallado que se ha utilizado es apropiado.

Ademés de las imagenes del interior de reactor de la radiacion incidente, también se
estudiaron dos flujos de radiacion numéricos que devuelve el propio programa ANSYS Fluent
[26].

e Radiacién incidente: Indica la energia de radiacion total en W/m?, que llega a un
punto, superficie o volumen. La radiacion incidente es calculada por la siguiente

ecuacion:

(4)

Donde I es la intensidad de radiacion y Q los angulos soélidos considerados por el
modelo DO. Estos conceptos seran explicados mas adelante, en el apartado de la

resolucion del campo de la radiacion.

o Flujo de radiacién neto: es el caudal de transferencia de radiacién, medido en W, a
través de una superficie de control. Valores negativos indican que sale mas radiacion

que entra, y viceversa cuando los valores son positivos.

Para determinar cual es el mallado 6ptimo, se han estudiado diferentes niveles de
complejidad, en los que varia la longitud maxima de la celda, y, por lo tanto, el nUmero de
celdas de la malla. Cuanto mayor sea el nimero de celdas, mas certera sera la resolucion,
pero, por otro lado, sera mas complejo de resolver. Es por ello que la malla 6ptima sera aquella
gue sea mas simple pero que cuyos resultados no varian si se aumenta la complejidad de la

malla.
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FigL_Jra 8: Mallal Figura 9: Malla 2 Figura 10:Malla 3 Figura 11: Malla 4
Longitud méx: 0.006 Longitud max: 0.004 Longitud méx: 0.002 Longitud max: 0.0019
N° celdas: 235940 N° celdas: 413483 N° celdas: 585556 N° celdas: 634149

Las Figuras 8-11 muestran el aspecto de las celdas cuando se varia la longitud maxima
permitida para las celdas, y, por lo tanto, el nimero de celdas totales. Debido a la complejidad
de la geometria de dicho colector, el numero de celdas fue elevado, ya que para realizar un
correcto mallado de las superficies cdncavas, las celdas deben ser pequefias para que sea
posible su ajuste en las zonas mas angulosas de la superficie reflectora. El mallado mediante
celdas triangulares facilita dicho ajuste, mientras que en la tuberia cilindrica ajusta de mejor

forma que las superficies de las celdas sean paralelogramos.

Incident

Radiation
116

Longitud max: 0.006 Longitud max: 0.004 Longitud méax: 0.002 Longitud méax: 0.0019

f, b Figura 12: Malla 1 Figura 13:Malla 2 Figura 14: Malla 3 Figura 15: Malla 4
[
N° celdas: 235940 N° celdas: 413483 N° celdas: 585556 N° celdas: 634149

En las Figuras 12-15 es posible apreciar que a medida que el nimero de celdas aumenta, el

mapa de colores respecto al eje “y” se vuelve mas simétrico, pudiendo considerar simétricos

las mallas 3y 4.
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Mediante los valores de flujo de radiacién incidente y radiacion neto para cada malla, se
estudio a partir de qué valor dicho valor no fluctta, lo que indicé que, aunque se aumente la

complejidad de la malla el error de medida no disminuye.

El valor de radiacion incidente fue medido en todo el volumen de tuberia, mientras que el flujo
de radiacion neto es la suma de todas las superficies externas del colector, por lo que,

cumpliendo el balance de energia, el valor de flujo de radiacion neto debe ser igual a 0.

Los valores obtenidos se muestran la Tabla 3.

Tabla 3: Valores obtenidos para la discretizacion del mallado

Malla Numero de celdas Radiacion incidente (W/m?) Flujo de radiacién neto (W)

1 235940 50.39 -1.46-10°
2 413483 50.48 -5.83-10°°
3 585556 50.57 7.06-10°
4 634149 50.32 1.68-10°

En la tabla 3 es posible comprobar que el valor de radiacion incidente en todos los casos casi
no varia, incluso fluctda. Por otro lado, el flujo de radiaciéon neto para todos los casos es
aproximadamente igual a cero, siendo las mallas 2 y 3 las que tienen un error mas bajo, del
orden de 10°.

Por lo tanto, considerando que las mallas 3 y 4 tienen un perfil simétrico de radiacion y que
las mallas 2 y 3 son las que tienen un error mas bajo en el calculo del flujo de radiacién neto,

se ha seleccionado la malla 3 como la 6ptima, la cual dispone de 585.556 celdas.

4.1.3. Modelado y validacion de la distribucién de la radiacion

Modelo de resolucién

El calculo del campo de la radiacion requiere de la resolucion de la ecuacién de transferencia
de radiacion (RTE) [26]:

41T
dl(7,§ o-T* o
(.5) + jI(f,§')-q>(§-§')dn' (5)
0

P + (k+0g) - I(#,5) =Kk -n?- ﬁ
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Esta ecuacién describe el transporte de los fotones considerando la dispersién y la absorcion
del medio, en la que 7 es el vector de posicién, s el vector de la direccion, I la intensidad de
radiacién (dependiente de la posicién y la direccion), k el coeficiente de absorcion, o, el
coeficiente de dispersion, n el indice de refraccion, s el vector de direccion del dispersion, s

la longitud de la trayectoria, ® funcion de la fase y Q" el angulo sélido.

En el caso de la simulacién del proceso SODIS, Unicamente las bacterias que hay en el agua
infectada absorben y dispersan luz, pero se encuentran en una concentracion tan baja que la
absorcion y la dispersiéon de radiacion producidas por éstas pueden ser despreciadas, por lo
que no fue necesaria la incorporacion de una funcién de fase que predijera las direcciones de
dispersién y solo fue necesario introducir una Unica banda de radiacién. En cambio, el valor
del coeficiente de absorcion de las diferentes enzimas de la célula que absorben radiacion UV
jugard un papel muy importante en la velocidad de desinfeccién, lo cual se explicara

detalladamente en el apartado de la simulacion de la reaccion quimica.

La resolucion numérica de esta ecuacion fue llevada a cabo mediante el Método de
Ordenadas Discretas (Discrete Ordinate Method, DOM). Este método realiza una
discretizacion angular la cual divide las direcciones del espacio en angulos sélidos, y resuelve
la intensidad de radiacién para cada una de esas direcciones en cada celda de la malla. Para
la seleccion de la discretizacién angular se sigui6 el mismo procedimiento que en la seleccion

del nUmero minimo de celdas de la malla. En la Tabla 4, se muestran los resultados:

Tabla 4: Valores obtenidos para la discretizacion del angulo sélido

_ L Radiacién incidente Flujo de radiacion
Discretizacién
(W/m?) neto (W)
5x5 50.52 8.66-10°
10x10 49.69 3.39-:10°
15x15 50.57 7.06-10°
20x20 50.38 8.90-10°

El valor de radiacién incidente sobre la tuberia apenas varié con la discretizacion de los
angulos soélidos, por lo que se seleccioné una discretizacion de 15x15, valor suficientemente
alto para la obtencion de resultados precisos segun la guia de ANSYS Fluent y que conduce

al error mas bajo.
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Dentro de las simulaciones con el modelo DO, se tienen en cuenta las emisiones debidas al

cuerpo negro descritas en la ley de Stefan-Boltzmann, y que sigue la siguiente ecuacion:

Qrad:J'T4 (6)

Siendo o la constante de Stefan-Boltzmann (5.669-10% W-m?2.K%), T la temperatura del

cuerpo emisor (K) y Q,.4 €l caudal de radiacion (W/m?).

Debido a la ley de Stefan-Boltzmann, en el modelado de la radiacién dentro del reactor se ha
introducido un valor fijo de temperatura en el medio de 1 K, lo que anula este término de
radiacién. En cambio, en la parte de la simulacién para la resolucion de la fluidodinamica, se
introdujo como condicién de contorno la temperatura del fluido, si el modelo cinético lo

requiere, para que este valor pueda ser tomado en la resolucién de la reaccién quimica.

Resultados

El campo de la radiacion fue simulado para diferentes valores de emision de radiacion desde
el area colectora del CPC. El reactor se encuentra enfrentado a la ldmpara emisora por lo que
se supone que los rayos de luz llegan de forma perpendicular al area colectora del CPC. En
la Figura 16 se muestran dos distribuciones de radiacion en el interior del CPC para unos
valores de emision desde el area de captacion de 10 W/m? y 20 W/m2. Como se puede
observar, la radiacion es simétrica respecto al eje “Y” y los puntos con mayor concentracion

de radiacion coinciden, siendo, l6gicamente, mayores en el caso de 20 W/m?.

4 A

.2 .9 A 6.5 0 & & o
RPN P T

Incident Radiation W mA.2]

Figura 16: Radiacion incidente en el plano transversal del reactor para una emision de radiacion del area colectora de 10
W/m? y 20 W/m2,

Validacion

e Comparacion con resultados bibliograficos
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Con el fin de validar las simulaciones del campo de la radiacion, se compard la distribucion de
la radiacién en un plano central transversal del CPC con la distribucion tedrica mostrada por
Roberty Malato [27] que describen el perfil de la radiacion en un reactor tubular acoplado con
un CPC cuando la radiacion llega de forma perpendicular al area de captacién y cuando llega
con una inclinacion de 35°. Utilizando el reactor del laboratorio dibujado en ANSYS, ambas
simulaciones fueron llevadas a cabo con una emisiéon de 20 W/m? de radiaciéon UV y fueron
comparadas con la distribucion tedrica bibliogréfica.

@

s 9 0 .9 .% & A 0 o > 0,0
¢ O RN e e g S I‘
Incident Radiation W m.2]

Figura 17: Distribucion de la radiacion tedrica y simulada para una inclinacion de 0° (perpendicular) y 35°.

Como se puede comprobar visualmente en la Figura 17, el mapa de colores de las
simulaciones muestra que las zonas con maxima disponibilidad de radiacion (zonas amarillas
y rojas) coinciden con las zonas tedricas donde existe mayor radiacion incidente (zonas donde

las rectas se amontonan).

e Actinometrias

El CPC tiene la funcién de colectar la radiacion que le llega y redirigirla al tubo central,

aumentando asi la radiacion disponible en la tuberia o reactor. Para conocer la radiacion
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disponible en el reactor se llevaron a cabo actinometrias para tres valores de emisién de
radiacion de la lampara xenon. Estas actinometrias fueron llevadas a cabo con ferrioxalato de
potasio segun el procedimiento descrito por Mialocq y col. [28].

Por otro lado, la radiacion incidente disponible en el reactor para las mismas intensidades de
emision de la lampara, fueron obtenidas a partir de las simulaciones en ANSYS. El valor de la
radiacién incidente dentro del reactor no es homogéneo, por lo que se calculé una media
volumétrica de este valor.

En la Tabla 5 se muestran los resultados de radiacion disponible en el reactor para las

simulaciones y los resultados de las actinometrias.

Tabla 5: Radiacion disponible en el reactor calculada mediante experimentos y mediante simulaciones

Radiacién reactor (W/m?)
Emision [ampara . .
(W/m?) Actinometrias ANSYS
14.9 40.05 42.55
18.6 50.10 50.42
22.1 59.40 57.78

Estos datos, se ven representados en la Figura 18:
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Figura 18: Radiacion incidente disponible en el reactor
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Como se puede observar los datos de radiacion disponible obtenidos experimentalmente
mediante actinometrias y los datos obtenidos mediante las simulaciones en ANSYS son muy
similares. Junto con la comparacion anterior del perfil de la distribucién de la radiacion en el
interior del CPC, se puede concluir que la simulacion del campo de la radiacion es correcta, y
gque ha sido validada de dos maneras diferentes.

4.1.4. Modelado y validacion de la fluidodinamica

Modelo de resolucién

El campo de la fluidodinamica fue resuelto mediante la ecuacion de continuidad y la ecuacion

de Navier-Stokes para régimen estacionario.

V(pv)=0 (7)

p V-(pvW)= -VP+V-T+pg (8)

donde p, v, P, Ty g son la densidad del fluido, el vector de velocidad, presion, tensor de

esfuerzos viscosos y aceleracion de la gravedad, respectivamente.

El régimen se determiné como turbulento (nimero de Reynolds igual a 10140). Dicho régimen
fue resuelto mediante el modelo estandar k-¢, el cual es un modelo semi-empirico derivado
de la anterior ecuacién de Navier-Stokes. Tipicamente, el modelo estandar k-¢ se aplica para

regimenes completamente turbulentos y se define mediante las siguientes ecuaciones:

a(k)+a(k)—a(+ﬂt)ak +G,+G Yy +S
d d 0 U\ 0 £ g2
&(PS) + a—xi(Pfui) = o (M + cr_g)a_x] + ClsE(Gk + C53:Gp) — CocP o+ Se (10)

Estas expresiones calculan la energia cinética de turbulencia (k) y su disipacion (). G, es la
generacion de turbulencia cinética debida a los gradientes de velocidad, G, es la generacién
de turbulencia a partir de la flotabilidad, p la densidad, Y;, la contribucion de la variacion de la
turbulencia, Cy¢, C,¢, C3¢ Sk Y Scconstantes obtenidas de bibliografia [29] y o, Y g l0S nUmeros
de Prandtl.
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El nivel de turbulencia fue evaluado mediante el didmetro (d;,) y la intensidad de turbulencia
(I). Este ultimo valor puede calcularse mediante la ecuacion (11). En este reactor se obtuvo
una intensidad de turbulencia del 5%, la cual coincide con el tipico valor recomendado para
tuberias cilindricas [30].

1
I = 0.16-Red;3 (11)

Resultados

Para poder realizar las simulaciones completas del proceso SODIS, es necesario estudiar el
flujo y la velocidad del fluido a lo largo del reactor tubular. El fluido entra desde un tanque
hasta el reactor a través de una tuberia, donde sufre un cambio de seccién. Debido a este
cambio de seccidn, el fluido se va desarrollando a lo largo del reactor hasta que alcanzada un
flujo completamente desarrollado. La Figura 19 muestra el perfil de velocidades a lo largo de
la tuberia desde la entrada (a la izquierda) hasta la salida (a la derecha). Ademas, en la parte
inferior de la Figura 19, se muestra el perfil de velocidades transversales para diferentes
distancias de la entrada. Dichos perfiles muestran que a medida que el fluido avanza a lo largo
de la tuberia, el gradiente de velocidades va aumentando y que la velocidad del fluido en el

centro de la tuberia cada vez es mayor.
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000000®

Figura 19: En la zona superior: perfil de velocidad completo en el reactor. En la zona inferior: perfiles transversales de
velocidad para distancias desde la entrada (de izquierda a derecha) de: 0 cm, 7.56 cm, 15.14 cm, 22.704 ¢cm, 30.272 cm y 38
cm

Validacion

Con el fin de validar los resultados hidrodindmicos simulados, se ha comparado el perfil de
velocidad al final de la tuberia obtenido en la simulaciones con el perfil de velocidad tedrico
para regimenes turbulentos y completamente desarrollados. Dicho perfil tedrico ha sido
calculado a partir de las ecuaciones de Karman, las cuales se pueden encontrar en forma
detallada en Costa y col. [31]. En el siguiente grafico se puede ver representado el perfil de
velocidad a lo largo del diametro para las diferentes distancias representadas en el mapa de
colores anterior. Al igual que en las imagenes, en la Figura 20 se puede observar como el
perfil de velocidades se va redondeando y por lo tanto, el flujo desarrollandose a medida que
el fluido avanza por la tuberia.

o | Distancia desde la entrada
0,6 E E = 7.56 CM
E _|3| —1514cm
1 g 5| =——22.70cm =+ Perfil tedrico turbulento
§2/g| — 3027cm
054S F E, —— 38 cm Salida
7] @ .
o~ 14 = .
g o S
~ 0,4 <
k=)
[
k=] \
o y
o . A
o 0,3 - : \
> ! -
k=) - \
=] .
= .
g |
& 0.2 1 :
= !
0,1 4
0,0 T T T T T T T T T T T
-0,015 -0,010 -0,005 0,000 0,005 0,010 0,015

Posicion radial (m)

Figura 20: Perfil radial numérico de velocidades en el reactor
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El perfil teérico de velocidades para flujo turbulento completamente desarrollado esta
representado en el gréfico con una linea discontinua. En las zonas proximas a la pared de la
tuberia, se pueden encontrar diferencias entre los perfiles de velocidades simulados vy el
tedrico. Estas discrepancias son debidas a que la malla no es lo suficientemente fina para
calcular puntos intermedios que convierta estas zonas de lineas rectas en lineas curvas. Aun
asi, la desviacién con el perfil teérico puede considerarse baja, y asumirse que el efecto de
esta subcapa es bajo comparado con la buena prediccion de las velocidades en el nicleo de
la tuberia.

Por otra parte, el perfil de velocidades a la salida de la simulacién es muy similar al perfil
tedrico calculado, por lo que se puede concluir con que el flujo ha sido completamente
desarollado para esta longitud de reactor.

Por lo tanto, existen diferencias entre el perfil teérico y el perfil simulado a la salida, pero estas
diferencias pueden ser despreciadas y por lo tanto, es posible confirmar que la simulacion de

la fluidodinamica reproduce las condiciones experimentales en el reactor.

4.1.5. Modelado y validacion del modelo SODIS en funcion de la radiacion

Modelo de resolucién

Por ultimo, la simulacion del proceso de desinfeccién requiere la resolucion de los balances
de materia de cada especie en estado no estacionario considerando la transferencia de

materia por difusion y conveccion, asi como el término de reaccion quimica.

Para cada especie (i), la ecuacién de conservacion de la masa se puede expresar como:

d
o (PY)+ V(p7Y)=V]+R, )

Donde Y; es la fraccion de i en la mezcla, J; es su flujo difusivo y R; su velocidad de produccion.
El vector de velocidad v, es obtenido a partir de los resultados del campo de la fluidodinamica,
previamente cargados. El flujo por difusién se puede estimar usando la primera ley de Fick de

la difusion:

Ji=-pDi mVY; (13)

El coeficiente de difusion para el agua es de 2.88:10° m?-s™ mientras que el coeficiente de

difusién para la bacteria E. coli es de 9.2:10° m?.s1[32].
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Al tratarse de un proceso fotoactivado, el término de reaccidn quimica debe calcularse a partir
de un modelo cinético que incluya el término de absorcion de la radiacion. ANSYS Fluent
solamente incorpora de forma original modelos cinéticos de reacciones termoactivadas, por
lo que ha sido necesario desarrollar un cédigo propio en el que se considere la velocidad de
reaccion de cada especie como funcion de la energia disponible en cada punto del reactor,

entre otras cosas.

En la Tabla 6 se muestran las velocidades de reaccion y el valor de las constantes cinéticas
correspondientes obtenidas a través del modelo cinético bibliografico [12]. (Los detalles de

este modelo cinético se pueden encontrar en la referencia citada).

Tabla 6: Mecanismo de desinfeccién SODIS considerando la energia absorbida [12]

Reaccion Velocidad de reaccion Constantes cinéticas
Bacteria 2-y3[H,0,]  vi+ V2 efapn ks =10°M~1s1
g = ki3 - ’ (B)
(14) ke[H20,] + k11 k3[SOD] + ki, ke =2.7-107 M~s~1
-1 -1
CFUmL s k11 = 2.04- 1043_1
klZ =1.36- 1053_1
k13 =8.03- 1015M_ZS_1
y; =54-10"°M st
V2
= 1.14 - 105 M cm3Einstein™!
H202 . _ 1 ) k3[SOD](y1 + V2 - eNapn) Y3 ke[H,0,]? kg =9-10°M~1s7?
( 15) H,0, 2 kg[SOD] + k12 k11 + k6[H202] Vs = 14 - 10—3 S—l
— (y3 + kg[CAT])[H,0,]
Ms™t
Enzima CAT Tear = Ko - €&4r - [CAT]? ko = 1.5 - 10”cm3Eisntein™!
(16) Ms™1
Enzima SOD
(17) Tsop = k1o - €§op - [SOD]? kio = 1.56 - 10 cm3Eisntein™!
Ms?t

La concentracion inicial de bacterias (E. coli) determinada fue 10° CFU/mL (colony forming
units, unidades formadoras de colonia, por mililitro de disolucién). El resto de concentraciones
iniciales fueron obtenidas de bibliografia, y fueron 20 nM de H>0O- [33], 20 uM de SOD [33] y

92 uM de CAT [34],[35], referidas a moles existentes en el volumen de una bacteria.
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Por otro lado, el reactor estudiado trabaja bajo recirculacién y solamente fue dibujado el CPC
acoplado al reactor en ANSYS, por lo que solamente el volumen del reactorfue considerado,
ya que unicamente la parte del volumen total que es iluminado (el 20%) es la que reacciona.
Sin embargo, debe introducirse en el programa un cédigo de dilucién que considere el 80%
de volumen que se encuentra en cada instante en oscuridad, es decir, que relacione el valor
de salida de cada especie con el valor de entrada en el reactor después de pasar por el tanque
en oscuridad donde se diluye. Para ello se ha empleado la siguiente ecuacion:

Y.

Lout

. At+ T'Yi_in ( 18)
At+ T

donde Y; es la fraccién en la entrada de cada especie cada paso de tiempo en el tanque, T es
el tiempo espacial en el depésito reservorio y At es el intervalo de tiempo de célculo en la

simulacién (1 s). El tiempo espacial (1), es el tiempo que pasa el fluido en oscuro.

Resultados

Para una concentracion inicial de E. coli de 108 CFU/mL, se realizaron diferentes simulaciones

para diferentes intensidades de la fuente de radiacién con espectro solar.

E. coli (CFU/mL)

0 10 20 30 40 50 60
tiempo (min)
Figura 21: Simulaciones del proceso SODIS considerando diferentes intensidades de radiacion
Como se puede observar en la Figura 21, a medida que la intensidad de radiacion aumenta,
la desinfeccion es mas efectiva. Es posible apreciar, que el aumento de la velocidad de

desinfeccién en el rango de intensidades de 10 W/m? a 20 W/m? es mayor que de 20 W/m? a

40 W/m?2, tal y como reproduce el modelo obtenido bibliograficamente [12].
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Validacion

Con el fin de validar el proceso SODIS, se realizaron experimentos a diferentes intensidades
de radiacién o concentraciones de bacteria iniciales en el CPC de la planta piloto. Los
experimentos fueron llevados a cabo de dos formas diferentes, la primera utilizando la lampara
xenoén que reproduce el espectro solar y que iluminaba el CPC, y la segunda utilizando el sol

como fuente de iluminacién del CPC.

En el primer caso, se realizaron tres experimentos considerando 3 intensidades de radiacién
de la lampara xenén de 15 W/m?, 20 W/m? y 25 W/m?. Por otro lado, se realizaron en la
simulacién desarrollada los mismos experimentos en las mismas condiciones. Por otro lado,
se realizaron experimentos con diferentes concentraciones inicial de bacteria bajo radiacion
solar. La radiacion solar media fue de unos 20 W/m?. A pesar de que se realizase en un dia
soleado, la radiacion solar varia durante el tiempo de reaccion, es por ello, que la desinfeccion
se representa en funcién de la dosis de radiacién UV que recibe el reactor y no en funcion del
tiempo. Sin embargo, por simplificaciones en el tiempo y métodos de resolucion en ANSYS,
las simulaciones se realizaron para una radiaciéon constante de 20 W/m2. Ambos resultados

se comparan en las Figuras 22y 23.

Ansys 15 W/m’
—— Ansys 20 W/m’
—— Ansys 25 W/m’

Exp 15 W/m’

A Exp 20 W/m?
e Exp25W/m’

E. coli (CFU-mL™)

30 40 50 60
Time (min)

Figura 22: Simulaciones y experimentos realizados con la l&mpara xen6n
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—— Sim. 10° CFU/mL
Sim. 10" CFU/mL
= Exp. 10°CFU/mL
e Exp. 10°CFU/mL

E. coli (CFU/mL)

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1.2 1,4
Dosis UV (kJ/L)

Figura 23: Simulaciones y experimentos realizados bajo luz sola

Los gréficos anteriores muestran que las simulaciones reproducen correctamente los ensayos
en la planta piloto, tanto en condiciones de radiacion solar simulada con la lampara xendn,
tanto en condiciones solares naturales. Es por ello, que se puede concluir con que el
mecanismo de simulacion del proceso SODIS desarrollado, considerando el modelado del
campo de la radiacién solar, de la fluidodinamica y de la reaccion quimica considerando la

radiacion como variable principal del proceso SODIS, ha resultado ser exitoso.

4.2. Modelado del proceso SODIS en CPC en funcion del efecto sinérgico de la
radiacion y de la temperatura.

4.2.1. Modelado de la radiacién, fluidodindmica y temperatura

Para este modelo cinético, se utilizé la misma geometria que en las simulaciones anteriores
ya que el reactor es el mismo. Ademas, las simulaciones que predijeron la distribucion de
radiacion en el interior del CPC vy la fluidodindmica por el reactor tubular también fueron las
mismas. Unicamente, se ha afiadido en la resolucion del campo del movimiento del fluido por
el reactor tubular unas condiciones de contorno en las que se indique la temperatura del fluido,
mediante la activacion de las ecuaciones de energia junto con las de la hidrodinamica. Al igual
que en el caso anterior, estos dos campos se resolvieron en estado estacionario, por lo que
la distribucion de radiacion, la fluidodinamica y la temperatura del fluido fueron constantes con
el tiempo. Estos resultados obtenidos de forma independiente se cargaron para la resolucion
del modelo cinético que necesita la velocidad del fluido, la temperatura del fluido y la radiacién

disponible en cada celda de la malla para su resolucion.
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4.2.2. Modelado y validacién del proceso SODIS en funcidon del efecto
sinérgico de radiacién y temperatura

Modelo de resolucién

Al igual que en el modelo anterior, la simulacion del proceso de desinfeccion requiere la
resolucion de los balances de materia de cada especie en estado no estacionario
considerando la transferencia de materia por difusion y conveccién, asi como el término de
reaccion quimica. Las ecuaciones que se utilizan para su calculo son las mismas que en las
simulaciones del modelo anterior. Sin embargo, el modelo cinético que se resuelve a partir de
cadigo propio es diferente. En este caso, se tiene en cuenta tanto la radiacién incidente como
la temperatura que alcanza el agua infectada, pero no considera ambas variables de forma
independiente, sino que lo hace de manera sinérgica, siendo el efecto de ambas variables
cuando actian juntas mas efectivo que la suma del efecto de cada una por separado.

Las ecuaciones cinéticas del nuevo modelo introducido son una ampliacion y mejora del
modelo cinético que sélo consideraba la variable radiacién. Este modelo cinético fue obtenido
de bibliografia [13]. En la Tabla 7 se muestran las velocidades de reaccion y el valor de las
constantes cinéticas. (Los detalles de este modelo cinético se pueden encontrar en la
referencia citada).

Tabla 7: Mecanismo de desinfeccién SODIS considerando la energia absorbida y la temperatura [13].

Reaccion Velocidad de reaccién Constantes cinéticas
Bacteria 2-y3[H0,]  y1+7v, el ks =10°M~1s71
rB:(k“'k 0,0, 7 ky TalS0DT + 1y 114 ) ® ’
(19) 6L12U2 11 K3 12 kg =27-10" M~1s71
CFUmL ts™1

k11 =2.04- 1045_1
k12 =1.36" 1055_1
ki3 = 8.03-101°M 2571

Ea14_)
R-T

Ay =1.30-10%s71
Eay, =2.26-10%] -mol™!

) ( Ea1>
Y1 =01 &P\~

5, =853-10"* M 51
Ea; =13-10*] - mol™?

kis = A1y -exp (_

_s ( Eaz)
Y2 =027 €XP\ = P77
8, = 1.91-10° cm3 - Einstein™!

Ea, = 3.76 - 103] - mol~!
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E. coli (CFU/mL)

H202
(20)

Enzima
CAT

(21)

Enzima
SOD

(22)

_ 1 k3[SOD](y1 + V2 * efiapn) V3 ke[H,0,]?

Thy0, = 5 k3[SOD] + ki, uy + ko[Hy0,]
— (ys + kg[CAT])[H,0,]

Ms™?t

Tcar = ko - eyr - [CAT]?

Ms1

Tsop = kqo - €§op - [SOD]?

Ms™?t

kg =9-105 M~1s~1

Ea4)
R-T

85 = 3.84- 10 571
Ea, = 4.68-10%] - mol™?!

Eag
ko ZAQ'BXP(_—R-T>

Ag = 9.05 - 10%® cm3Eisntein™!

Y3 = 83-exp (—

Eaq =531-10%s"1

kiop = 1.56 - 10 cm3Eisntein™!

Por ultimo, se introdujo un codigo propio que calculd el factor de dilucién del fluido cuando

sale del reactor y pasa por el depdsito antes de volver a entrar recirculado en el reactor, de la

misma manera gue en el caso anterior.

Resultados

Se llevaron a cabo 6 simulaciones en total. Tres de ellas a una radiacion de fuente emisora

de 11 W/m?, lo que corresponde a una radiacion media disponible en el reactor tubular de 30

W/m? aproximadamente, y otras tres de ellas a una radiacion de la fuente emisora de 18 W/m?2,

es decir, una radiacion media en el reactor de unos 50 W/m?.

Para cada radiacién, las simulaciones se llevaron a cabo a tres temperaturas diferentes:

30 °C, 40 °C y 50 °C. Los resultados se muestran en la Figura 24.

30 W/m? disponibles en el reactor

— 30°C
s 40°C
50°C

10°

E. coli (CFU/mL)

50 W/m? disponibles en el reactor

— 30°C
s 40°C
50°C

T T T T T 1
10 20 30 40 50 60

tiempo (min)

T T T T T 1
10 20 30 40 50 60

tiempo (min)

Figura 24: Resultados de las simulaciones del modelo SODIS que considera la variable radiacién y temperatura

En los dos graficos de la Figura 24 se puede ver como al aumentar la temperatura la

desinfeccion se produce de forma mas rapida y si comparamos el tiempo de desinfeccion para
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E. coli (UFC/mL)

diferentes radiaciones pero la misma temperatura, se puede observar que se necesita mayor

tiempo en el caso de la emision de radiacion mas baja, como cabia esperar.

Sin embargo, para confirmar que las simulaciones reproducen perfectamente las condiciones
reales, es necesario comparar los resultados de las simulaciones con resultados de
experimentos realizados en la planta piloto.

Validacion

Para la validacion de las simulaciones con este modelo cinético SODIS, se han escogido los
experimentos realizados con la lAmpara xendén como fuente de luz, en los que se midi6 la
temperatura a medida que se realizaba el experimento. Estos experimentos son tres,
realizados a una intensidad de radiacién de 15 W/m?2, 20 W/m? y 25 W/m?. Se pudo apreciar,
que todos los experimentos empezaban con una temperatura ambiente de 25 °C, pero que a
medida que transcurria el tiempo, la temperatura del fluido aumentaba de manera mas rapida
en los experimentos que tenian mayor radiacién. Sin embargo, el modelado de las
simulaciones s6lo puede considerar una temperatura constante con el tiempo, por lo que se
realizaron las simulaciones a la temperatura mas alta y mas baja que se alcanzé en cada

experimento. Los resultados obtenidos se muestran en la Figura 25.

. ) 2
Radiacion Lampara: 15 W/m Radiaciéon Lampara: 20 W/m®

10° 4
10° 4
| ]
104 —— Sim. 25°C-31.1°C 10° 4
. B —— Sim. 25°C-33.6°C
Xp- = Exp.
* =
10" E 1o
o
(TS
=)
10° A 3 10°4
wi
10° 4 10° 4
|
10' T r , 10 T T !
0 20 40 60 0 20 40 60
tiempo (min) tiempo (min)
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Radiacién Lampara: 25 W/m®

s Sim. 25°C-36.1°C
= EXp.

E. coli (UFC/mL)

40 60
tiempo (min)

Figura 25: Validacion de las simulaciones del proceso SODIS que considera las variables radiacion y temperatura

En las gréficas de la Figura 25 se puede comprobar que los puntos se encuentran dentro del
rango comprendido entre las dos temperaturas, que al comienzo de la reaccién los puntos
experimentales se aproximan mas a la curva de la temperatura mas baja y a medida que
trascurre la reaccién los puntos se van aproximando a la curva de la temperatura mas alta. Es
posible verificar el modelo mediante estos experimentos, aunque como paso futuro, se
propone la resolucion de la temperatura del fluido de forma transitoria. Esta forma de
simulaciéon supondra una aproximacién mas real de las simulaciones a los experimentos
reales, aungque conlleve la resolucién de las ecuaciones de fluidodinAmica y de energia en
cada paso de tiempo (1 s), lo que dara lugar a un gran aumento de la capacidad computacional

requerida del ordenador y un aumento en el tiempo de resolucion.
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5. Conclusiones

Los modelos de simulacion desarrollados han mostrado ser capaces de reproducir de forma
precisa las reacciones de desinfeccion solar realizadas en el reactor tubular acoplado a un

colector parabdlico compuesto.

Por un lado, el modelo SODIS que Unicamente considera la variable de la intensidad de
radiacién, muestra una gran precision a la hora de reproducir los experimentos realizados bajo
condiciones de luz solar simulada mediante una lampara xenén y bajo luz solar natural. Los
experimentos se realizaron en una franja de temperaturas concreta (en torno a los 25 °C-30
°C) en la que dicha variable no altera en gran medida al proceso de desinfeccién. Sin embargo,
si las condiciones de temperatura dentro del reactor fuesen mas extremas (en torno a los 40°
C-50° C), como lo son en los paises en los que se quiere implantar dicha tecnologia, el modelo

no ajustaria correctamente a los experimentos realizados.

Como consecuencia, se desarrollé un modelo de simulacién utilizando un modelo cinético que
considerase tanto la intensidad de radiaciobn como la temperatura como variables de la
velocidad de desinfeccion. Este modelo de simulacion también ha mostrado ser correcto a la
hora de simular el proceso de desinfeccion, aunque el resultado de las simulaciones muestre
una region de desinfeccion comprendida entre la temperatura minima y maxima del
experimento, y no sea tan exacto como el modelo anterior, en el que el resultado de la

simulacidn del proceso de desinfeccion se mostraba en una Unica curva.

Debido a esta limitacion, se plantea como paso futuro el desarrollo de un modelo de simulacién
en régimen dinamico que considere este Gltimo modelo cinético del proceso SODIS, pero que
el valor de la temperatura del fluido vaya cambiando a medida que transcurre el tiempo de
reaccién, aunque suponga un mayor coste computacional para la resolucion de las

ecuaciones del modelo de la simulacion.
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