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Modelado y Simulacion de la Absorcion de Energia UV y Gamma
en una Solucién de Azul de Metileno

Resumen: La dosis UV se reporta como energia irradiada sobre area de exposicion, esa definicion implica que
toda la energia impartida se absorbio. No obstante, un analisis mas detallado demuestra que solo una parte es
absorbida, y de esta, una fraccion causa el efecto deseado y el resto se escapa del sistema. En el presente trabajo se
desarrolld y simuldé en Matlab un modelo matematico, a partir de la Ecuacion RTE para dos geometrias. El
objetivo fue validar el sistema dosimétrico UV obtenido experimentalmente para la degradacion de azul de
metileno en solucion acuosa, y también comparar los efectos con radiacion UV y gamma. En la superficie plana, la
desviacion de la intensidad UV absorbida simulada con la experimental fue de 10,18 %; mientras que en el
fotorreactor fue de 69,18 %. La desviacion entre dosis UV simuladas y experimentales fue de 7,02 %; estos
resultados validaron el sistema dosimétrico experimental. En el fotorreactor tubular, con 50 Gy se alcanzé una
degradacion simulada de 38,45 % y experimental de 3,44 %. Esto se debe a que, en la simulacion de la cinética de
degradacion se considerd unicamente la reaccion de oxidacion con los radicales hidroxilos, despreciandose las
otras reacciones del mecanismo. Finalmente, al comparar los efectos sobre muestras equivalentes de azul de
metileno irradiadas con radiacion gamma y UV, se concluyd que se requiere analizar las condiciones 6ptimas de la
experimentacion para el azul de metileno o buscar otra molécula modelo que permita determinar una relacion entre
ambos tipos de radiacion.

Palabras clave: Ecuacion de Transferencia de la Radiacion RTE, azul de metileno, dosimetria UV, radiacién UV,
radiacion Gamma

Modeling and Simulation of UV and Gamma Energy Absorption in
a Methylene Blue Solution

Abstract: Radiated energy on exposed area has been applied for report UV doses; this definition doesn’t consider
the absorbed amount of energy. A detailed analysis shows that a certain amount of energy is absorbed, and only a
fraction is spent in the desired effect, while rest escapes from the system. The aim of this paper was the
development of a mathematical model and simulated it on Matlab. This model was derived from RTE Equation.
The objective was to validate experimentally dosimetric system for degradation of methylene blue solution by
comparing simulated results. Moreover, both simulation and experimental results with UV radiation were
compared with gamma radiation. On flat surface, deviation of simulated absorbed UV intensity from experimental
one was 10.18 % While in UV photoreactor was 69.18 %. For simulated and experimental UV doses, deviation
was 7.02 %. These results validated the dosimetric system obtained experimentally. From simulation of UV
photoreactor, with 50 Gy, it was obtained a 38.45 % degradation of methylene blue solution. On the other hand,
experimentally it was 3.44 %. Deviation with experimental values is because in simulation of methylene blue
degradation kinetics, only oxidation reaction with hydroxyl radicals was considered. The other reactions of the
mechanism were neglected. Finally, effects on equivalent irradiated samples of methylene blue with gamma and
UV radiation was compared. It was concluded that optimal conditions of experimentation for methylene blue must
be analyzed, or to define another model molecule that allows the determination of a relationship between gamma
and ultraviolet radiation.

Keywords: Radiation Transfer Equation (RTE), methylene blue, UV dosimetry, UV radiation, Gamma radiation

1. INTRODUCCION

En el tratamiento de efluentes, la fotocatalisis es una
alternativa tecnologica comunmente utilizada para la
degradacion de contaminantes.

La radiacion UV (100 a 400 nm), provoca excitacion a
nivel molecular, que a su vez genera reacciones quimicas
que descomponen las moléculas de contaminantes
(Giraldo, Pafiuela y Mejia, 2014). Las moléculas organicas
complejas y poco biodegradables se consideran de alto
interés dentro de las posibles aplicaciones para
degradacion por radiacion UV, debido a que requieren de
tratamientos que produzcan su ruptura en moléculas mas

simples como agua y diéxido de carbono. Por ejemplo, en
los colorantes textiles, se ha estudiado su exposicion a luz
UV en procesos de fotorreaccion a presion y temperatura
ambiente, en diferentes arreglos de reactores (Rubiano, et
al., 2005).

Se han desarrollado estudios de la aplicacion de este tipo
de radiacion. En estos se reporta que se ha logrado
degradar hasta 5,8 % de azul de metileno en 6 h de
exposicion en un sistema de reactor abierto con la lampara
UV directamente sobre la solucion (Contreras, et al, 2009).

En cuanto al diseflo de reactores empleados en
tratamientos por radiacion UV, la geometria de dos
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cilindros concéntricos, con flujo continuo y lampara UV
en el medio, ha sido la mas utilizada debido a que la
homogeneidad y aireacion que se logra en la solucion del
colorante permite una mejor eficiencia en el proceso (Li, et
al., 2014).

Sin embargo, la radiacion UV absorbida en soluciones
acuosas coloreadas se reporta en términos de energia
emitida sobre 4rea de exposicion, (Jm?) en el Sistema
Internacional. El uso de estas unidades deja de lado los
fenémenos de interaccion con las moléculas del
contaminante y no genera una nocioén precisa de cuanta
energia se necesita entregar por unidad de masa para
alcanzar un resultado esperado (Mills, 2009).

Para la fotocatalisis de aguas contaminadas se utiliza
también radiaciones ionizantes, como por ejemplo rayos
Gamma. Esta radiacion presenta un alto potencial para su
uso en tratamientos de remediacion ambiental, ya que se
puede considerar una tecnologia limpia. Mediante
radiacion gamma, se generan especies oxidativas en el
contaminante que son altamente reactivas. Estas especies
interactian con los compuestos organicos y producen
dioxido de carbono y agua (Moreno y Garcia, 2014). Se
han desarrollado estudios de la aplicacion de este tipo de
radiacion ionizante como un método de remediacion de
agua residual en los que se sefiala que al aplicar una dosis
de 17,4 Gy es posible reducir hasta el 70 % de Demanda
Quimica de Oxigeno (DQO) en un efluente (Huang y
Chen, 2020; Lopez, 2010). En cuanto a colorantes, Zheng
et al. (2011) sefiala que obtuvo un 5 % de degradacion de
una solucién de azul de metileno, de concentracion inicial
de 20 ppm, expuesta a 50 Gy de radiacion Gamma.

Por otro lado, la dosis es la energia absorbida por unidad
de masa. Esta magnitud varia en funcioén de la naturaleza
de la radiacion y de las caracteristicas del material.
Mientras que, la dosimetria permite la medicion de la
energia absorbida por un material como consecuencia de
su exposicion a la radiacion. (Estévez, 2018). Si bien la
energia UV y Gamma se diferencian por su capacidad de
ionizar o no los dtomos, la naturaleza electromagnética de
ambas radiaciones permite medir la dosis absorbida de
forma similar. Sin embargo, en estudios realizados hasta el
momento, la dosis de radiacién UV se reporta en unidades
de fluencia (Jm?), mientras que la radiacién gamma se
mide en grays (Jkg"), Sistema Internacional. Unicamente
con las unidades de Gray se puede evaluar el efecto que la
absorcion de energia provoca en la materia, en un
kilogramo de sustancia (Kozicki, et al, 2017
Oppenldnder, 2003). Por este motivo, una comparacion
directa con los resultados obtenidos por radiacion UV para
el mismo fin no es posible, debido a que ambas
tecnologias de tratamiento presentan sistemas de unidades
diferentes.

Adicionalmente, la absorcion de energia provoca
interacciones fisicas y quimicas en la materia. Por un lado,
aumenta la energia cinética de las particulas y provoca un
fenémeno fisico de incremento de temperatura. Mientras
que, a su vez genera un fendémeno quimico de cambio de
concentracion (Rivera, 2011). Si bien el cambio de
concentracion y el incremento de la temperatura son

fenémenos independientes, se dan de manera simultanea,
por lo que deben ser estudiados de manera conjunta
cuando se analiza la absorcién de radiacion no ionizante en
un medio (Serrano, 2013).

Para el caso de interacciones de fotones de baja energia
con la materia, se han desarrollado simulaciones en
codigos de dinamica de fluidos computacional (CFD).
Dichas simulaciones parten de modelos simplificados de
la ecuacion de transferencia de radiaciéon (RTE por sus
siglas en inglés), como la Ley de Lambert y Beer o el
modelo de ordenadas discretas no grises (DO) integrada
en un intervalo de longitud de onda especifico
(Keshavarzfathy y Taghipour, 2019; Siamak y Fariborz,
2010). Los CFD se utilizan en el desarrollo de
fotorreactores de radiaciones no ionizantes, como la luz
UV, debido a que proporciona resultados importantes
acerca del comportamiento del fluido sin dejar de lado la
absorcion o emision de fotones.

Sin embargo, de la revision bibliografica, tnicamente se
encontraron estudios de simulacién de radiacion UV para
el tratamiento de aguas contaminadas con
microorganismos patdgenos (Ruiz, 2002) y no en otro
tipo de contaminantes como los colorantes textiles, que
también se pueden tratar eficientemente con este tipo
radiacion. Por ejemplo, Darby, et al., (2005) partieron de
un trabajo experimental para generar un modelo
matematico que describa la tasa de inactivacion de un
microorganismo utilizando radiacion UV. En este caso,
no se considero la hidrodinamica del fluido en el reactor.
Por otro lado, Blatchley, et al., (2006) también realizaron
un estudio en aguas contaminadas con microorganismos,
pero este caso si consideraron en su modelo la
hidrodinamica del fotorreactor UV, ya que la velocidad se
midié por velocimetria laser Doppler.

En un trabajo previo, enmarcado en el mismo proyecto de
investigacion que cubre el presente estudio y que no ha
sido aun publicado, se desarrolld una estimacion entre la
energia impartida por una ldmpara UV y la dosis, media
en Gy absorbida por azul de metileno en solucion
(Cabascango, 2021).

Dicho trabajo requirio la exposicion de soluciones de azul
de metileno en diferentes concentraciones a las mismas
condiciones de dosis para radiacion UV y para radiacion
gamma. Se realizaron calculos teéricos con el fin de
obtener el rendimiento quimico de radiacion UV. Para
este fin, se obtuvieron dosis tedricas calculadas a partir de
la medida de intensidad de fotones UV antes y después de
todas las interacciones en el reactor construido. Se
graficaron dichas dosis tedricas versus absorbancia como
indica la norma ISO/ASTM (2009), Estandar Practice for
Use of a Ceric-Cerous Sulfate Dosimetry System y se
obtuvo la pendiente que representa el factor de
rendimiento quimico. Las dosis tedricas calculadas en
este trabajo requieren validacion, tanto por simulacion de
la radiaciéon absorbida, como por la comparaciéon con
datos experimentales.
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El presente trabajo tuvo como objetivo validar los
calculos realizados en la investigacion experimental de
Cabascango (2021), para determinar la dosis de radiacion
UV absorbida por una solucion de azul de metileno; la
comprobacién se realizd a través de la simulacion de
intensidad de fotones UV absorbida en dos diferentes
geometrias. Adicionalmente, los resultados validados se
compararon con los resultados de soluciones similares
expuestas a radiacion gamma para confirmar su
equivalencia.

2. METODOLOGIA
2.1. Ecuacion de Transferencia de la Radiacion (RTE)

Para construir el modelo matematico que describe el
comportamiento de la intensidad de fotones UV absorbida
por la solucién de azul de metileno, se parti6 de la
ecuacion general de transferencia de radiacion (RTE por
sus siglas en inglés) que se muestra en la Ec. [1].

101 — )
Fa +VI= _Wa + We + Ws—m _ WS—Out [1]

Doénde 1 es la intensidad de fotones UV de radiacion; c es
la velocidad de la luz; W2 es el flujo de fotones absorbidos
debido a la exposicion a la luz UV; W€ es el flujo de
fotones emitidos, W5~ flujo de fotones dispersos de
entrada, WS™°Uflujo de fotones dispersos de salida.

En la Ec. [2] se presenta con mas detalle cada término de
la Ec. [1]

101 _.

<At + Vi) = =X Ixg+ocx 1, (T) + 05 X J‘(p(svsl) X lixs) X dQ) — 05 X Iixs) [2]
Doénde Vix ) es el gradiente de Intensidad de fotones UV;
x es el coeficiente de absortividad molar; oges el
coeficiente de dispersion; I, (T)es la Intensidad de fotones
UV asociada con la temperatura.

2.2. Balance de Energia para la obtencion el perfil de
Temperatura en el Sistema

Como se indico en la introduccion del presente
documento, el cambio de concentracion y el incremento de
la temperatura en un sistema expuesto a radiacion UV se
dan de manera simultanea, por lo que deben ser estudiados
de manera conjunta cuando se analiza la radiaciéon no
ionizante (Serrano, 2013). Bajo esta premisa, se realizé un
balance de energia en ambos sistemas geométricos: caja
Petri y fotorreactor tubular UV, considerando las
condiciones bajo las cuales se dio la experimentacion en el
trabajo de Cabascango (2021).

Se parti6 de la Ecuacion General de Balance de Energia
que se muestra en la Ec. [3].

dE

E=Ein_Eout+E_Ec (3]

Doénde E;, es el flujo de energia que entra; E,y; es el flujo
de energia que sale; E es la energia que se genera; E. es la

; dE ;
energia que se consume y E es la energia que se acumula.

En los sistemas estudiados no existid generacién ni
consumo de energia por lo que se desprecian dichos
términos, obteniéndose la Ec. [4]

dE

a:Ein_

Eout [4]

a) Caja Petri

La caja Petri se consideré una geometria de superficie
plana donde:

dE . , .
pre Cantidad de energia que se emplea para incrementar

la temperatura del sistema (vidrio de borosilicato-solucion
de azul de metileno).

Ein= Flujo de entrada de energia que corresponde al calor
absorbido que aportan los rayos UV al sistema.

Eout= Flujo de salida de energia que corresponde al calor
que se pierde a los alrededores por conveccion.

b) Fotorreactor

El fotorreactor tubular fue de una geometria de tubos
concéntricos donde:

Ein= Flujo de entrada de energia que corresponde al calor
absorbido que aportan los rayos UV al sistema. Sin
embargo, en este caso también existe un aporte de energia
por parte de la bomba centrifuga que permite el flujo de la
solucion de azul de metileno a través del reactor (Epompa)-

Eout= Flujo de salida de energia que corresponde al calor
que se pierde a los alrededores por conveccion.

dE . , .
pri Cantidad de energia que se emplea para incrementar

la temperatura del sistema (vidrio de borosilicato-solucion
de azul de metileno).

Finalmente, con el fin de diferenciar la cantidad de energia
UV absorbida que calent6 la solucion, de la cantidad de
energia UV que la degradd, se probaron distintos
escenarios. En cada escenario se representaba un
porcentaje de intensidad de fotones, desde 0 % hasta 90 %,
en pasos de 20 %, de la energia UV invertida en el
calentamiento, y el complemento correspondia a la energia
empleada en la degradacion. En la simulacion de la Ec. [2]
se considero los diferentes porcentajes planteados con el
fin de encontrar el caso que mas se acercd al
comportamiento del sistema en el trabajo experimental
realizado por Cabascango (2021).

2.3. Dosis de energia UV

Se determinaron las dosis de energia UV, en Grays (Jkg™),
que se aplicaron al sistema de fotorreaccion; se utilizo la
Ec. [5], que relaciona la dosis con la intensidad de fotones
UV absorbida.
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XA

e R [5]
Doénde Iabs es intensidad de fotones UV absorbida
simulada (J/mol); D es dosis (J/kg); t es tiempo de
exposicion (s); Ar es area de exposicion (m®); m es masa
irradiada (kg).

La intensidad de fotones UV absorbida que se obtuvo a
partir de modelo matematico simplificado de la Ec. [2], se
utilizd para el célculo de las dosis de radiacion UV. La
intensidad de fotones UV absorbida y las dosis calculadas
por simulacién se compararon con los valores obtenidos
experimentalmente en el trabajo de Cabascango (2021)
enmarcado en la misma investigacion. Se calculd la
desviacion entre ambos valores por medio de la ecuacion
de error porcentual presentada en la Ec. FTI.1 de la Ficha
Técnica 1.

Como se observa en la Ec. [5], para el calculo de la dosis
se requiere conocer el area de exposicion de las muestras
expuestas a irradiacion UV. Para el calculo del area se
utilizaron las dimensiones de la caja Petri y del
fotorreactor UV utilizados en el trabajo de investigacion de
caracter experimental. Por otro lado, los tiempos de
exposicion de las muestras fueron: 2,50 h para la caja Petri
y 7,25 h para el fotorreactor (Cabascango, 2021).

2.4. Cambio de concentracion de la solucion de Azul
de Metileno

Se simuld el cambio de concentracion de la solucion de
azul de metileno en el tiempo con el fin de comparar el
perfil de concentraciéon experimental con la cinética de
degradacion por fotdlisis presentada en estudios
bibliograficos para el mismo colorante.

En la Figura FTI.1 de la Ficha Técnica I, se muestra la
configuracion del fotorreactor UV utilizado en la
experimentacion. En el proceso experimental desarrollado
por Cabascango (2021), se trato al reactor y al reservorio
como un solo sistema en donde la alimentacion no fue
fresca, sino que provenia del reservorio. Por este motivo,
la cantidad de solucidén de azul de metileno que ingresoé al
sistema permanecié un periodo de tiempo determinado,
hasta alcanzar una concentracion deseada (Levenspiel,
2004).

Debido a este comportamiento, en la simulacion se llego a
la consideracion de que el sistema experimental se
comportd como un reactor discontinuo. Para la simulacion
del perfil de concentracion de la solucion de azul de
metileno en el tiempo, se utilizo la Ec. [6] que proviene del
balance de moles en un reactor discontinuo con volumen
constante.

dC
am = — dAtM (6]

Donde rp); corresponde a la velocidad de reaccion y Cay
corresponde a la concentracion de la solucion de azul de
metileno en el tiempo.

En estudios de degradacion de azul de metileno en
soluciones acuosas por medio de fotocatalisis, Kuo y Ho
(2001) y Peter, et al., (2017) senalan que, generalmente los
procesos de oxidacion fotolitica siguen una cinética de
pseudo primer orden. Donde, si la concentracion inicial de
contaminante es baja, la expresion que describe la cinética
se puede simplificar en la Ec. [7].

FEAM = —KCam [7]
Donde k (s™1) corresponde a la constante cinética de
reaccion de primer orden. Para el presente estudio se
utilizé una constante cinética bibliografica, obtenida de un
estudio de degradacion de azul de metileno en solucion
acuosa por medio de fotolisis. Kuo y Ho (2001) reportaron
una constante cinética de reaccion de 6.3x10° s para la
degradacion fotolitica por radiacion UV de azul de
metileno en solucion, a un pH de 7.

En la Tabla FTI.1 de la Ficha Técnica I, se presentan las
concentraciones iniciales de las soluciones de azul de
metileno en la caja Petri y Fotorreactor UV, ademas del
peso molecular del azul de metileno obtenido de
bibliografia.

2.5. Método Numérico de Euler

El modelo matematico que describe el comportamiento de
la intensidad de fotones UV y que se obtuvo a partir de la
Ec. [2], se resolvid por simulacion a través del Software
Matlab. Se implement6 un codigo para evaluar la cantidad
de fotones que son absorbidos en el medio y de esta
manera determinar la cantidad de energia absorbida por la
solucion de azul de metileno.

Para resolver el modelo matematico se empled el Método
Numérico de Euler Explicito. Este método numérico
considera el problema del valor inicial
v = f(x,v);y(x,) = ¥,; vy ademds es aplicable cuando
existe una Unica solucion en un intervalo determinado. Al
cumplir estas consideraciones, es posible encontrar una
solucion aproximada a la solucion analitica de una EDO
(Chaidez, 2012).

En el caso de estudio del presente trabajo, la ecuacion
diferencial ordinaria fue la obtenida del modelo
simplificado de la RTE (Ecuacion de Transferencia de la
Radiacion) de la Ec. [2]. Mientras que el valor inicial
correspondi6 a la Intensidad de fotones UV que ingresé a
los sistemas estudiados, caja Petri y Fotorreactor UV, que
fueron medidos experimentalmente con un radidmetro UV,
marca NEWSWAN, modelo LS125 en el trabajo de
investigacion previo (Cabascango, 2021), y que se muestra
en la Tabla FTI.1 de la Ficha Técnica I. Finalmente, se
discretizo la ecuacion diferencial ordinaria para aplicar el
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Método de Euler en la simulacion. El mismo método se
implementd para simular el perfil de concentracion de la
solucion de azul de metileno.

2.6. Andlisis de datos de muestras de azul de metileno
tratadas con Radiacion Gamma

Se analizaron los datos obtenidos de degradacion en
soluciones de azul de metileno expuestas a diferentes
dosis de radiacién UV y gamma. Las irradiaciones de las
muestras con fotones gamma se realizaron en el irradiador
gamma Cell semi-automatico Shepherd modelo 109, de la
Subsecretaria de Control y Aplicaciones Nucleares
(SCAN).

Se prepararon muestras de la solucion de azul de metileno
de concentracion inicial de 12,57 ppm para cada dosis
analizada. Por la naturaleza del azul de metileno, se
prepararon las soluciones para irradiacion de forma diaria,
para cada requerimiento.

Las soluciones de azul de metileno se irradiaron a las
siguientes dosis: 0 Gy, 94 Gy, 212 Gy, 332 Gy, 452 Gy y
572 Gy. Estos valores se seleccionaron para realizar una
comparacion directa con las dosis UV de la caja Petri
obtenidas en el trabajo experimental previo. El tiempo de
irradiacion de cada muestra se calculd considerandose que
la tasa de dosis del equipo utilizado fue de 121,215 Gy h™.

Una vez irradiadas las muestras de la solucion de azul de
metileno, se procedid con las lecturas de estas en un
espectrofotometro UV Vis, Thermo Scientific, Evolution
60s. Se midieron las absorbancias de los seis tubos de
muestras irradiados; a una longitud de onda de 664 nm.
Este proceso se lo realizé el mismo dia de la irradiacion de
las muestras para evitar la degradacion de las soluciones.
Se trabajo en oscuridad y se usaron celdas de cuarzo de
3 mL para las lecturas. Se tomaron los datos referentes a la
curva de calibracion del azul de metileno del proyecto de
investigacion previo de Cabascango (2021).

3. RESULTADOS
3.1. Ecuacion de Transferencia de la Radiacion (RTE)

En primer lugar, se determino la intensidad de fotones UV
absorbida por los dos sistemas geométricos estudiados. A
la Ec. [2], que corresponde a la ecuacion de Transferencia
de la Radiacion (RTE), se le aplicaron las simplificaciones
establecidas en la metodologia obteniéndose la Ec. [8].

dﬁ = —a Xy [8]
X
La Ec. [8] permiti6 simular el perfil del paso de los fotones
de energia UV a través del sistema. Se determino la
intensidad UV absorbida en cada seccion del sistema: la
tapa superior e inferior de la caja Petri y la solucion de
azul de metileno. Para este fin, se resto la intensidad UV
que atravesd cada seccion, de la energia UV que ingreso

como se detalla en la Ec. FTII.1 de la Ficha Técnica II.

De este modo se aplicd la Ec. [8] para simular tanto el
perfil de intensidad UV en la solucion de azul de metileno
como en el vidrio de borosilicato, que corresponde al
material de la caja Petri y el fotorreactor. Unicamente se
consideraron los coeficientes de extincion molar propios
de cada material.

Los coeficientes de absortividad y extincion molar para el
vidrio de borosilicato y la solucion de azul de metileno se
obtuvieron bibliograficamente de trabajos de investigacion
similares para el mismo colorante, y se presentan en la
Tabla FII.1 de la Ficha Técnica II.

a) Caja Petri

En la Figura 1 se puede evidenciar el comportamiento de
la energia UV absorbida por el sistema. La primera parte
de la curva, hasta aproximadamente 0,002 m, presenta la
intensidad absorbida del vidrio de borosilicato de la tapa
superior de la caja Petri; y a partir de 0,016 m, se muestra
la absorcion de la tapa inferior de la caja Petri. Entre estas
dos secciones se muestra la energia UV absorbida
netamente por la solucion de azul de metileno. En este
perfil se observa como el coeficiente de extincion molar
del borosilicato, que es mayor al del azul de metileno, le
permitié absorber mayor cantidad energia en una longitud
menor.

Por otro lado, en el trabajo experimental se reportd que la
intensidad de fotones UV absorbida exclusivamente para
la degradacion de la solucion de azul de metileno en la
caja Petri fue de 0,8520 Jm™s" (Cabascango, 2021).
Mientras que, de la simulacion de la Ec. [8], se calculd una
intensidad de fotones UV absorbida de 0,9387 Jm™s™.

La desviacion porcentual entre la intensidad de fotones UV
absorbida experimental y simulada fue de 10,18 %. La
desviacion, al igual que para todos los resultados fue
calculada con la Ec. FTI.1 de la Ficha Técnica I. Se puede
inferir que la mayoria de las simplificaciones consideradas
permitieron que el modelo matematico se acerque a las
condiciones de la experimentacion.

A partir de la Ec. [8] se construyd la Figura 1, que
muestra el cambio de la intensidad UV en funcién de la
posicion, es decir en el espesor de la caja Petri.
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Figura 1. Intensidad Absorbida de fotones UV en funcion de la posicion
para caja Petri
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a) Fotorreactor

En la Figura 2 se puede observar un comportamiento de
energia UV absorbida similar al de la caja Petri. En este
caso también se evidencia una mayor absorcion de
intensidad UV en el vidrio de borosilicato ya que el
fotorreactor se construyd en el mismo material y espesor
de la caja Petri. Ademas, se determind que parte de la
energia UV absorbida se pierde en el vidrio de borosilicato
debido a que no es el material idoéneo para la construccion
de un fotorreactor UV; una opcién mejor seria el cuarzo
cuya transmitancia es mucho mayor.

Para el fotorreactor, en el trabajo experimental previo, se
reportd que la intensidad experimental de fotones UV
absorbida exclusivamente para la degradacién de la
solucion de azul de metileno fue de 0,0172 Jm?s’
(Cabascango, 2021). Mientras que, de la simulacion de la
Ec. [8], se obtuvo que la intensidad de fotones UV
absorbida fue 0,029 Jm™s™'. La desviacion porcentual con
los datos experimentales fue de 69,18 %. La desviacion
con los datos experimentales, tanto para la caja Petri como
en el fotorreactor UV, puede asociarse a que el coeficiente
de extincion molar de la solucion de azul de metileno varia
en funcion, tanto de la longitud de onda, como de la
temperatura (Turner, 2007). Sin embargo, para el modelo
matematico desarrollado en el presente trabajo se tomod
como Unico criterio de seleccion a la longitud de onda.

Entonces, el coeficiente de extincion molar de la solucion
de azul de metileno se consider6 como una constante a
304 nm, ya que en las simplificaciones se planted que la
soluciéon era homogénea, y por ende, no variaba con la
temperatura. No obstante, si se produjo un cambio de
temperatura en el sistema, por lo que se deberia incluir en
trabajos futuros una relacion del coeficiente de extincion
molar en funcién de la temperatura para lograr mejores
resultados.

Al igual que en la caja Petri, a partir de la Ec. [8] se
construyd la Figura 2, que expone el cambio de la
intensidad en funcion de la posicion, es decir en la seccion
anular del reactor.
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Figura 2. Intensidad Absorbida de fotones UV en funcion de la posicion
para fotorreactor tubular

3.2. Balance de Energia en el Sistema

Como se menciond anteriormente, el cambio de
concentracion y el incremento de temperatura en la
solucion de azul de metileno sometida a radiacion UV, son
fenomenos paralelos. Por este motivo, se evalud escenarios
en los que la energia UV absorbida por el sistema se
distribuyd en diferentes porcentajes para calentamiento y
degradacion del colorante.

Para encontrar el escenario simulado que mas se asemejo
al perfil de temperatura experimental presentado del
trabajo de investigacion desarrollado por Cabascango
(2021), se probaron diferentes casos en los que se vari6 el
porcentaje de energia UV utilizado para calentar la
solucion. Por ejemplo, en el primer escenario se establecio
que el 10 % la intensidad UV se consumié en calentar el
sistema y el 90 % restante en degradar la solucion de azul
de metileno. De esta misma manera se plantearon los
5 casos restantes de 30, 50, 70 y 90 % de energia UV para
el calentamiento. Por otro lado, para obtener el perfil de
temperatura en la caja Petri y en el fotorreactor UV, se
parti6 de le Ec. [4] y de las consideraciones mencionadas
en la metodologia, obteniéndose las ecuaciones que
describen el comportamiento de la temperatura en el
tiempo.

En la Tabla FTIII.1 de la Ficha Técnica III se presentan los
datos de densidades y capacidades caloricas empleados en
la simulacion para la solucion de azul de metileno y el
vidrio de borosilicato. Ademas, las temperaturas iniciales
medidas experimentalmente para la caja Petri y el
fotorreactor UV (Cabascango, 2021), y el coeficiente
promedio de conveccion natural.

a) Caja Petri

De la Ec. [4]:

dE
dt

E E (dE) N (dE)
i — Eout = (5= =
m ou dt VB dt s

Donde E;,es el flujo de energia que entra; E,; es el flujo

= Ein — Eout

[9]

, dE o .
de energia que sale; ) oo CS la acumulacion de energia
VB

I . dE o
en el vidrio de borosilicato y (E) es la acumulacion de
S

energia en la solucion de azul de metileno.

El flujo de energia de entrada E;, corresponde a la
intensidad aportada por la ldmpara UV que se absorbe
como calor en la solucion, y se expresa en la Ec. [10].

[10]

Donde Qgaquv es el calor absorbido por la solucion debido
a la radiacion UV; I s es la intensidad UV que se
consume como calor y A es el area de exposicion.

En las Tabla FTIII.2 y FTIIL.3 de la Ficha Técnica III se
detallan las dimensiones de la caja Petri y del fotorreactor
UV utilizados en el trabajo de investigacion de caracter
experimental.

Ein = Qraquv = Icaps X A
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El flujo de salida Egy,¢ corresponde al calor de pérdidas
por conveccion del sistema con los alrededores expresado
en la Ec. [11].

Equt = Qconv = h XA X (TooTsistema)

Donde Q conv s el calor de pérdidas por conveccidon con
los alrededores (J/s); h es el coeficiente de transferencia de
calor por conveccion (W/m?); A es el area de exposicion
(m?); Toes temperatura del medio y Ty es la temperatura
del sistema (K).

[11]

La acumulacion de energia en el vidrio de borosilicato y en
la solucién de azul metileno corresponde a la variacion de
entalpia de cada sistema, que relaciona la masa, capacidad
caldrica y diferencial de temperatura como se muestra en
la Ec. [12] y [13].

(E) =m X C X % [12]
at/ ve VB Pvs dt

dE _ dTg

(), = mexeps X 3 [13]

Donde myg es la masa del vidrio de borosilicato (kg); mg
es la masa de la solucion de azul de metileno (kg); cpyg es
la capacidad calorica del vidrio de borosilicato (J/kg K);
cps es la capacidad calorica de la solucion de azul de

metileno (J/kg K); dVE o5 la razén de cambio de

o . . daT
temperatura de vidrio de borosilicato en el tiempo y d—ts es

la razén de cambio de temperatura de la solucion de azul
de metileno en el tiempo.

Para el balance de energia, se asumid que la temperatura es
la misma en todo el volumen la tapa superior de la caja
Petri. Mientras que la tapa inferior, esta a una temperatura
diferente, en todo su volumen como se explica en la Ficha
Técnica III. Esta suposicion se realizd considerandose que
el perfil de temperatura en el espesor de pared de la caja
Petri (0,002 m) es despreciable al compararse con el
gradiente de todo el sistema.

De este modo, el gradiente de temperatura del sistema se
puede expresar como se muestra en la Ec. [14].

dTyg _dT, _ dT
dt  dt ~ dt

Es decir, se supuso que la de temperatura es igual en el
sistema vidrio-solucion.

Al reemplazar las Ec. [10], [11], [12], [13] y [14] en la
Ec. [9], se obtuvo la Ec. [15] que describe el perfil de
temperatura en funcion del tiempo para la caja Petri.

d_T _ Qraduv — Qconv
dt myg X cpyg + mg X Cpg

[14]

[15]

. d .
Doénde d—: es el perfil de temperatura para todo el sistema.

En la Figura 3 se presenta el perfil de temperatura en
funciéon del tiempo para la caja Petri. Como se puede
observar, se simularon los diferentes escenarios en los que
se planted que el porcentaje de energia UV utilizado para
calentar la solucion fue de 0 %, 10 %, 30 %, 50 %, 70 % y
90 %.
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Figura 3. Perfil de Temperatura en funcion del tiempo para la solucion
de azul de metileno expuesta a radiaciéon UV en caja Petri

En el trabajo experimental realizado por Cabascango
(2021), se indica que, durante la experimentacion en la
caja Petri, la temperatura increment6 desde 292,43 K hasta
302,54 K. Como se puede observar en la Figura 3, la curva
simulada que mas se asemejo a la obtenida en la
experimentacion fue en la que un 50 % de radiacion UV se
utilizd para calentar la solucion de azul de metileno; en
esta se alcanz6 303,10 K al final de la irradiacion UV
(150 min). Por otro lado, la variacion de temperatura
obtenida en la experimentacion fue de 10,11 K; mientras
que en la simulaciéon fue de 8,66 K. La desviacion
porcentual entre la variacion de temperatura simulada con
la experimental fue de 14,34 %.

3.3. Andlisis de escenarios simulados

Al analizar los diferentes escenarios simulados, se
determin6d que el caso que permitid obtener un perfil de
temperatura similar al de la experimentacion fue el que
considerd que un 50 % de la radiacion UV se consumid en
el calentamiento del sistema, y el otro 50 % provoco la
degradacion del colorante. Sin embargo, en el trabajo de
investigacion experimental se reporta que, el porcentaje de
energia UV absorbida para degradar la solucion fue de
apenas 1,21 %, y el 98,89 % restante se utilizo para
calentar la solucion.

Esta diferencia entre los valores simulados y
experimentales se asocia a que, en el balance de energia
planteado para la simulacion, se considera que una parte de
energia UV absorbida para el calentamiento del sistema
también se consume en el calentamiento del vidrio y en
pérdidas por conveccion con el medio. Mientras que, en el
trabajo experimental realizado por Cabascango (2021) se
mide solo el incremento de temperatura de la solucion.
Esto que conlleva a que el valor de energia UV empleada
para calentamiento que se reporta en el trabajo
experimental, sea diferente al de simulacion, ya que no se
consideran todos los fendmenos de transferencia de calor
contemplados en el balance de energia.

Ademas, al considerar los fendémenos de transferencia de
calor por conveccion con los alrededores, se corroboro lo
mencionado por Cabascango (2021), ya que, a pesar de
llegar al equilibrio térmico, no existid6 un cambio en la
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tendencia en la degradacion de la solucion de azul de
metileno. Esto se debe a que, durante todo el proceso, la
energia UV absorbida se consumié en degradacion y
calentamiento; sin embargo, al llegar al equilibrio térmico,
dicha energia ya no se emple6 en incrementar la
temperatura de la solucién, sino en mantener este
equilibrio con los alrededores.

b) Fotorreactor

En el caso del fotorreactor UV, como parte del flujo de
calor que entra, se considera también la energia que aporta
la bomba centrifuga que hace circular a la solucion a través
del reactor.

Ein = Qraduv + QB [16]

Donde,

Qraduv = lcaps X A [17]

Por otro lado, el calor de la bomba (Qg) corresponde al
calor de pérdidas que se produce debido a que no todo el
trabajo mecanico de la bomba se trasforma en trabajo
hidraulico, como se muestra en la Ec. [18].

Qg = Wy — Wy [18]

Donde Wy es trabajo mecanico (W) y Wyes trabajo
hidraulico (W).

La eficiencia de la bomba (n) se define en la Ec. [19]

=Wy, [19]

n
Despejandose Wy en la Ec. [19] y reemplazando en la
Ec. [18] se obtiene el calor de pérdidas de la bomba por
medio de la Ec. [20].

Qg = Wy — (n X Wy) [20]

En el trabajo experimental previo enmarcado en el mismo
proyecto de investigacion, se utiliz6 una bomba centrifuga
de 0,02 HP de potencia que corresponde al trabajo
mecanico (Wy = P) y 80 % de eficiencia (n) (Cabascango,
2021).

Al igual que en la caja Petri, se asumio que la temperatura
es la misma en todo el volumen de las tapas de la caja
Petri; y en este caso, se incluyd ademas el calor aportado
por la bomba en el flujo de energia de entrada. Con estas
consideraciones, la ecuacion que describe el perfil de
temperatura en funcion del tiempo para el fotorreactor UV
se muestra en la Ec. [21].

dT  Qraduv + QB — Qconv

-—= [21]
dt myg X cpyg + mg X Cpg

En el fotorreactor también se consider6 el escenario en que
un 50 % de radiacion UV se utilizd para calentar la
solucion de azul de metileno. En la Figura 4 se muestra el
perfil de temperatura simulado y experimental.
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Figura 4. Perfil de Temperatura en funcion del tiempo para la solucion
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Como se puede observar en la Figura 4, los perfiles de
temperatura simulado y experimental se estabilizan
aproximadamente a 313 K. Sin embargo, la diferencia
entre ambos perfiles es que, en la experimentacion, la
temperatura alcanza el equilibrio a las 3 h
aproximadamente (Cabascango, 2021), mientras que, en la
simulacion, el equilibrio se alcanza a los 25 min. Esto se
explica debido a que, para el balance de energia
implementado en la simulacion, fue necesario utilizar el
coeficiente de conveccion natural, densidades 'y
capacidades caldricas bibliograficas que mds se acercaron
a las condiciones experimentales. No obstante, el emplear
datos bibliograficos deja abierta la posibilidad de que las
magnitudes de calor por conveccion y de bomba obtenidas
de la simulacion sean lejanas a los fenémenos de
transferencia de calor reales, lo que ocasiona que el
equilibrio térmico experimental y simulado se haya
alcanzado a diferentes tiempos.

Por otro lado, en la Figura 4 se muestra que el perfil de
temperatura simulado alcanzé los 313,81 K al final de la
irradiacion UV en el fotorreactor (7,25 h); mientras que,
durante la experimentacion, la temperatura alcanzo los
313,62 K (Cabascango, 2021). La variacion de temperatura
obtenida en la experimentacion fue de 21,04 K, mientras
que en la simulacion fue de 21,22 K. La desviacion
porcentual con los datos experimentales fue de 0,85 %, lo
que permite concluir que en su mayoria las
consideraciones del balance de energia planteado fueron
acertadas.

3.4. Dosis de energia UV

Se determind el perfil de dosis simulada en el tiempo a
partir de la Ec. [5]. Para el calculo, se parti6 de la
intensidad UV absorbida para degradar la solucién de azul
de metileno, obtenida de la simulacion. Esto con el fin de
obtener las dosis UV en Gy (Jkg™), requeridas para un
determinado cambio de concentracion.

a) Caja Petri
En la Figura 5 se muestra el perfil simulado y experimental
de dosis de radiacion UV en funcion del tiempo para la
caja Petri.
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Figura 5. Perfil de dosis simulada y experimental en funcion del tiempo
para la solucion de azul de metileno expuesta a radiacion UV en caja
Petri

En la Figura 5 se observa que la curva de Dosis UV
simulada es muy similar a la curva experimental para la
caja Petri.

En la Tabla FTIV.1 de la Ficha Técnica IV se muestra la
desviacion porcentual de las dosis UV simuladas con las
experimentales. La desviacion fue de apenas 0,33 % a
7,02 %, por lo que se valido el procedimiento de calculo
de dosis realizado en el trabajo previo enmarcado en el
mismo proyecto de investigacion.

En dicho trabajo, Cabascango (2021) utiliz6 1la
metodologia de norma ISO/ASTM (2009), Standard
Practice for Use of a Ceric-Cerous Sulfate Dosimetry
System para calcular el factor de rendimiento quimico
requerido para determinar las dosis de energia UV. En esta
norma se establece que la pendiente de la grafica de dosis
versus absorbancia corresponde al factor de rendimiento
quimico, por lo que en el trabajo experimental se
determinaron dosis a partir de la Ec. [5] y de las
intensidades de fotones UV medidas experimentalmente
con el radidmetro UV, marca NEWSWAN, modelo
LS125.Se us6 este método para la obtencion del factor de
rendimiento quimico debido a que no existen datos
bibliograficos de este parametro para fotones de baja
energia como la energia UV. Una vez que se calculo el
valor de rendimiento quimico para radiacion UV, se
determind las dosis con la metodologia del Dosimetro de
Fricke de acuerdo con la norma ISO/ASTM (2015),
Standard Practice for Using the Fricke Dosimetry System
aplicandola para radiaciones no ionizantes.

b) Fotorreactor

Al igual que en la caja Petri, para el fotorreactor se utiliz6
la Ec. [5] y se parti6 de las intensidades UV absorbidas de
simulacion, con el fin de determinar el perfil simulado de
dosis UV en el tiempo, como se muestra en la Figura 6.
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Figura 6. Perfil de dosis simulada y experimental en funcion del tiempo
para la solucion de azul de metileno expuesta a radiacién UV en
Fotorreactor

De la Figura 6 se determind que la curva de Dosis UV
simulada presenté la misma tendencia que la curva
experimental, sin embargo, a partir de aproximadamente
27 min, las dosis experimentales fueron mas bajas que las
simuladas. En la Ec. [5] se muestra que la dosis UV
depende de: la intensidad UV absorbida, el tiempo, el area
de exposicion y la masa irradiada. De estas, el unico
parametro que varid6 entre la simulaciéon y la
experimentacion fue la intensidad UV, ya que los demas
fueron valores constantes que se obtuvieron del trabajo
experimental. Por este motivo, la variacion entre los
perfiles de dosis UV se asocian la desviacion porcentual de
69,18 % entre la intensidad UV absorbida experimental y
simulada, que fue probablemente provocado por
considerar constante al coeficiente de extincion molar. Por
otro lado, en la Tabla FTIV.2 de la Ficha Técnica IV se
presentan las dosis de radiacion UV obtenidas por
simulacion y las dosis determinadas en el trabajo de
investigacion experimental, de Cabascango (2021) con sus
respectivas desviaciones porcentuales. En la simulacion se
determind que, para el rango de 0 a 50 Gy, la desviacion
con los datos experimentales fue de entre 25,37 % y
49,08 %. Esta variacion se asocia con la desviacion
porcentual determinada entre las intensidades UV
absorbidas experimentales y simuladas, ya que la dosis
depende directamente de dichos valores. Ademas, todos
los codigos desarrollados para el presente trabajo se
presentan en la Ficha Técnica V.

3.5. Cambio de concentracion de Azul de Metileno

Se determiné el cambio de concentracion de la solucion de
azul de metileno en funcion del tiempo. Para este fin se
utilizoé la Ec. [7], que describe la cinética de degradacion
de azul de metileno en solucién acuosa por medio de
fotolisis con radiacion UV.

a) Caja Petri
En la Figura 7 se muestra el perfil de concentracion de la
solucion en funcion del tiempo, experimental y simulado
para la caja Petri
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Figura 7. Perfil de concentracion de la solucion de azul de metileno
simulada y experimental en funcion del tiempo para la caja Petri.

Como se puede observar en la Figura 7, la curva obtenida
de la simulacion tiene una tendencia similar a la curva
experimental presentada en el trabajo de investigacion de
Cabascango (2021). Sin embargo, el perfil simulado se
presenta como una recta hasta los 150 min (2,5 h), tiempo
que se utilizé en la simulacion para la comparacion con el
proceso experimental.

De la simulacion de la cinética de reaccion se encontro
que, aproximadamente a las 70 h, la concentracion de azul
de metileno se mantuvo constante, llegandose a un
equilibrio con una concentracion final de 0,0968 ppm. La
concentracion final de la solucion, después de 150 min de
irradiacion UV en la caja Petri, fue de 11,5611 ppm en la
experimentacion (Cabascango, 2021); mientras que, en la
simulacion, fue de 11,3667 ppm.

La desviacion porcentual con los datos experimentales fue
de 1,68 %, por lo que se pudo validar que la ecuacion de
cinética de degradacion planteada y las consideraciones
respectivas fueron adecuadas dentro del tiempo de
experimentacion evaluado. Sin embargo, se deberia
analizar el comportamiento de ambas curvas en un tiempo
mayor, es decir cuando se alcance el equilibrio, con el fin
de obtener una conclusién mas amplia.

Ademas, con estos resultados se determiné que, para lograr
una degradacion de colorante casi completa en un menor
tiempo, podrian utilizarse catalizadores que incrementen la
cinética de reaccion (Peter et al, 2017).

b) Fotorreactor

En la Figura 8 y se muestran los perfiles de concentracion
de la solucion de azul de metileno simulados y
experimentales. El perfil simulado se obtuvo de la Ec. [7]
al igual que en la Caja Petri.
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Figura 8. Perfil de concentracion de la solucion de azul de metileno
simulada y experimental en funcion del tiempo para el Fotorreactor UV

La Figura 8 muestra que, para el mismo tiempo de
reaccion, el cambio de concentracion de la solucion de
azul de metileno simulado fue mucho mayor que el
experimental.

En el trabajo experimental se indica que, la concentracion
final de la solucion después de 7,25 h fue de 12,0840 ppm
para el fotorreactor UV (Cabascango, 2021). Mientras que
de la simulacién se obtuvo una concentracion final de
7,7381 ppm. En este caso, la desviacion con Ila
concentracion final experimental fue de 35,96 %.

La variacion considerable entre ambos perfiles puede
asociarse con las consideraciones realizadas para encontrar
la constante de cinética de reaccion bibliografica para la
degradacion de azul de metileno. En primer lugar, se
considerd una cinética de primer orden, sustentandose en
varios estudios similares de degradacion de este colorante
en soluciones acuosas por medio de fotolisis (Peter et al,
2017; Wu Hsing y Chern, 2006).

La constante cinética se obtuvo del trabajo de
investigacion de Kuo y Ho (2001), quienes sefialan que la
degradacion de azul de metileno con luz UV sigue
mecanismos de reaccidon complejos que involucran
reacciones en cadena, formacion de productos
intermediarios y posibles reacciones secundarias. No
obstante, estos pueden analizarse de forma simplificada,
considerandose las principales reacciones del mecanismo
de degradacion del azul de metileno en solucion acuosa: la
formacion de radicales libres, hidroxilos [-OH] 'y
superoxidos [O°], y las reacciones de oxidacion de estos
radicales con la molécula del colorante.

En este mismo estudio se analizd el efecto de la
concentracion inicial de oxigeno disuelto en la
degradacion de azul de metileno, y se determindé que no
afecto la cinética de reaccion. Por este motivo, se concluyo
que la influencia de la reaccion con el radical superdxido
[-O%] es mucho menor que la del radical hidroxilo [-OH]
para la degradacion del colorante. Con estos resultados, los
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autores asumieron que la reaccidn de oxidacion con el
radical [FOH] fue la predominante en el mecanismo.

Para la simulacion en el presente trabajo de investigacion,
se selecciond la constante cinética de reaccion,
considerandose un estudio de la misma molécula, el
mismo tipo de radiacion y un pH de 7. Sin embargo, en la
experimentacion realizada por Cabascango (2021) no se
evalu6 las condiciones de oxigeno disuelto bajo las cuales
se dio la degradacion del colorante; ni tampoco si estas
fueron similares a las del estudio de Kuo y Ho (2001).

Por este motivo, probablemente el mecanismo de reaccion
en la experimentacion no fue analogo al asumido en el
estudio bibliografico, en el que se desprecio la reaccion de
oxidacion del radical superdxido, por lo que la constante
cinética bibliografica fue lejana a la realidad. Ademas, en
la experimentacion pudo existir la formacion de productos
intermediaros y reacciones secundarias que provocaron
que el cambio de concentracion del azul de metileno fuera
mucho menor que en la simulacion.

3.6. Cambio de Concentracion vs Dosis UV
a) Caja Petri

Para la caja Petri, se comparo6 los perfiles de cambio de
concentracion de la solucién de azul de metileno en
funcion de la dosis impartida para radiacion UV
experimental, UV simulada y radiacion Gamma. Para
ambos casos, las unidades empleadas fueron energia

absorbida por unidad de masa o Julio sobre
kilogramo (Gy).
Se relaciond los perfiles simulados de dosis y

concentracion obtenidos de las Ec. [5] y [7] con el fin de
determinar la cantidad de energia UV por unidad de masa
que se requiere para lograr un determinado porcentaje de
degradacion del colorante de azul de metileno. La Figura 9
corresponde a la grafica de cambio de concentracion en
funcion de dosis UV y Gamma.

""" Radiacion UV simulada
—%— Radiacién UV Experimental
10 |——*— Radiacion Gamma

Cambio concentracion (ppm)
®

2r mmc=cc
—”f’:ﬁﬁ#
300 400 500 600
Dosis(J/kg)

Figura 9. Perfil del cambio de concentracion de la solucion de Azul de
Metileno en funcion de dosis Gamma y UV

Como se puede observar en la Figura 9, el perfil de cambio
de concentraciéon en funcion de la dosis Gamma no
presenta la misma tendencia que con dosis UV. En
realidad, dicho perfil muestra un comportamiento atipico
del cual no se puede obtener resultados concluyentes para
una comparacion con la dosis UV.

Zheng et al. (2011) sefiala en su estudio que los
contaminantes organicos disminuyen su concentracion
conforme se incrementa la dosis de radiacion gamma; sin
embargo, en este caso se observdo el cambio de
concentracion de la solucién de azul de metileno no siguié
ninguna tendencia coherente con lo establecido en
bibliografia. Tayade, et al., (2009) indican que el pH es un
factor importante para la degradacion de una solucion de
azul de metileno con radiaciéon gamma, ya que obtuvieron
resultados coherentes a un pH de 9. Esto se debe a que, a
un pH basico, la mayoria de las especies formadas son los
radicales [OH], que son uno de los oxidantes mas
eficientes conocidos en la degradacion de compuestos
organicos (Almeida, et al, 2017). Por otro lado, este mismo
autor sefiala que la compleja interaccion de la molécula de
azul de metileno con la radiacion gamma puede ocasionar
diversas especies reactivas que a su vez producen una serie
de reacciones diferentes. El numero y tipo de reacciones
que se producen se ve influenciado por factores que
afectan las interacciones de la radiacién con la materia,
como son: el tipo de radiacion, el medio, el estado de
agregacion y la naturaleza propia de la molécula. Por este
motivo, se determind que se requiere analizar mas a fondo
las condiciones optimas de la experimentacion para el azul
de metileno, o buscar otra molécula modelo que permita
determinar una relacion entre la relacion gamma y UV. Por
otro lado, en la Figura 9, se puede observar que el perfil
simulado del cambio de concentracion de la solucion en
funcién de dosis UV es muy similar al presentado en el
trabajo de investigacion experimental para la caja Petri. De
la simulacion de la caja Petri, se obtuvo que con 567 Gy de
radiacion UV, se alcanz6 una degradacion de la solucion
de azul de metileno de 15,4 %, considerandose una
concentracion inicial de 13,438 ppm. Mientras que, en el
trabajo previo de investigacion, se reporta que,
experimentalmente para la misma dosis de radiacion UV,
se obtuvo un 13,98 % de degradacion con la misma
concentracion inicial (Cabascango, 2021). Los porcentajes
de degradacion obtenidos en el presente trabajo se
asemejan a los resultados de Kuo y Ho (2001), quienes en
estudios similares de exposicion de soluciones acuosas de
azul de metileno con radiacion UV, obtienen degradacion
de menos del 20 %. En dichos estudios se logra mayor
degradacion con el uso de catalizadores, ya que estos
aceleran la cinética de reaccion debido a la afinidad de la
molécula de azul de metileno cargada positivamente, con
la superficie de carga negativa.

b) Fotorreactor
Se construyé la misma grafica para el fotorreactor como se
muestras en la Figura 10.
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Figura 10. Perfil del cambio de concentracion de la solucion de Azul de
Metileno en funcién de dosis UV simulada y experimental para el
fotorreactor UV

De la simulacion del fotorreactor, se obtuvo que con 50 Gy
de radiacion UV, se alcanzdé una degradacion de la
solucion de azul de metileno de 38,45 %, considerandose
una concentracion inicial de 12,5738 ppm. Mientras que,
en el trabajo previo de investigacion, se reporta que,
experimentalmente para la misma dosis de radiacion UV,
obtuvo un 3,89 % de degradacion para una solucion de
azul de metileno con la misma concentracion inicial
(Cabascango, 2021).

Se compararon los resultados de degradacion con un
estudio similar que trata el mismo colorante con radiacion
Gamma. Zheng et al. (2011) sefala que obtuvo un 5 % de
degradacion de una solucion de azul de metileno, de
concentracion inicial de 20 ppm, expuesta a 50 Gy de
radiacion Gamma. Se evidencid que los resultados de
radiacion UV simulados alcanzaron porcentajes de
degradacion de colorante mas altos a los resultados del
trabajo experimental, e incluso a los obtenidos por
radiacion Gamma en el estudio bibliografico antes
mencionado. Esta variacién se asocia con el hecho de que,
en la simulacion, la cinética de degradacion del azul de
metileno se analizd de forma simplificada, considerandose
una constante cinética para la reaccion predominante de
oxidacion con el radical [OH]". Es decir, se desprecié una
serie de reacciones diferentes y productos intermediarios
asociados con el mecanismo complejo de reaccion, que
probablemente se produjeron durante la experimentacion.
Dicha simplificacion pudo provocar que los resultados
simulados se alejen de los experimentales para radiacion
UV y Gamma.

4. CONCLUSIONES

En la caja Petri, la intensidad UV absorbida simulada fue
de 0,9387 Jm™s”. La desviacion porcentual con los datos
experimentales fue de 10,18 %, por lo que se considera
que el modelo matematico planteado fue una aproximacion
cercana a la realidad. Para el fotorreactor, la intensidad UV
absorbida simulada fue de 0,0291 Jm'2s'1, con una
desviacion porcentual con la intensidad UV experimental
de 69,18 %. Las consideraciones planteadas para predecir

la absorcion de fotones de energia UV no se ajustaron a las
interacciones reales de la experimentacion.

En la caja Petri, la variacion de temperatura simulada fue
de 8,66 K; la desviacion porcentual con el valor
experimental fue de 14,34 % En el fotorreactor, la
variacion de temperatura simulada fue de 21,22 K, con una
desviacion porcentual con el valor experimental de 0,85 %.
El balance de energia planteado para la caja Petri y el
fotorreactor fue valido Unicamente en el caso en el que se
consideré que el 50 % de la radiacion UV calienta la
solucion y el otro 50 % lo descompone.

Para la caja Petri, la desviacion entre las dosis UV
simuladas y experimentales fue de 7,02 %. Los resultados
de la simulacion validaron el procedimiento de célculo
realizado para radiaciones no ionizantes con geometrias
similares, en el trabajo experimental. Por otro lado, en el
fotorreactor UV se determiné que, en la simulacion, la
desviacion porcentual con los datos experimentales fue de
entre 25,37 % y 49,08 %. En este caso, la variacion se
asocia con la desviacion entre las intensidades UV
absorbidas experimentales y simuladas, ya que la dosis
depende directamente de dichos valores.

De la simulacion del fotorreactor, se obtuvo que con 50 Gy
de radiacion UV, se alcanzd una degradacion de la
solucion de azul de metileno de 38,45 %; mientras que
experimentalmente fue de 3,44 %. En la simulacion de la
cinética de degradacion del azul de metileno se considerd
unicamente la reaccion de oxidacién con el radical
hidroxilo y se desprecio las demas reacciones y productos
intermediarios del mecanismo de reaccion.

El perfil de cambio de concentracion en funcion de la dosis
Gamma muestra un comportamiento atipico del cudl no se
puede obtener resultados concluyentes para una
comparacion con la dosis UV. Por lo que se requiere
analizar mas a fondo las condiciones Optimas de la
experimentacion para el azul de metileno, o buscar otra
molécula modelo que permita determinar una relacion
entre la relacion gamma y UV.
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FICHA TECNICA 1

CAMBIO DE CONCENTRACION DE LA SOLUCION DE AZUL DE
METILENO EXPUESTA A RADIACION UV EN UN
FOTORREACTOR TUBULAR

Objetivo: Simular el cambio de concentracion de la solucion de azul de metileno en el
tiempo con el fin de comparar el perfil de concentracion, obtenido en el trabajo
experimental previo desarrollado por Cabascango (2021), con la cinética de degradacion
por fotolisis presentada en estudios bibliograficos para el mismo colorante. En la seccion
2.2 se presenta el modelo planteado y sus consideraciones, de acuerdo con el sistema de la

Figura FTI.1, para la cinética de degradacion del azul de metileno en solucion.

\
). ideonsa
Z (/; CENTRIFUGA

RESERVORIO

Figura FTL.1. Esquema del sistema experimental del fotorreactor tubular con lampara UV
(Cabascango, 2021)
La Figura FTI.1 muestra la configuracion del fotorreactor UV utilizado en el trabajo de
caracter experimental enmarcado en el mismo proyecto de investigacion. Este sistema
constd de un fotorreactor tubular con lampara UV en el centro conectado a un reservorio
que contenia la solucién de azul de metileno. Dicha solucion se recirculaba a través del
sistema mediante una bomba centrifuga de 0,02 HP. Por otro lado, del reservorio se
tomaba 4 mL de muestra cada 2 h con el fin de medir la absorbancia en un
espectrofotometro UV-Vis modelo EVOLUTION 60, marca THERMO SCIENTIFIC. En
el proceso experimental, se tratd al reactor y al reservorio como un solo sistema en donde
la cantidad de solucién de azul de metileno que ingres6 al sistema permaneci6 un periodo

de tiempo determinado, hasta alcanzar una concentracion deseada.
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En la Tabla FTI.1 se detallan las concentraciones iniciales de la solucion de azul de
metileno para la caja Petri y el fotorreactor tubular, ademas del peso molecular del azul de

metileno obtenido bibliograficamente.

Tabla FTI. 1. Concentracion inicial de la solucion de azul de metileno en caja Petriy
fotorreactor; y peso molecular del azul de metileno

Propiedad Unidades Magnitud
Concentracion inicial solucion m 13,4380

azul de metileno en Caja Petri

Concentracion inicial soluciéon azul m 12,5738
de metileno en Fotorreactor

Peso molecular azul de metileno g mol” 319,85
(Prahl, 2005; Cabascango, 2021)

Por otro lado, para el célculo de la desviacion porcentual entre los resultados
experimentales y simulados del cambio de concentracion de la solucion de azul de
metileno, se utilizé la Ec. FT1.1. Ademas, esta misma ecuacion fue implementada para el
calculo de las desviaciones porcentuales de todos los resultados simulados en el presente

trabajo.

Valorexperimental=—ValoT simulado

% Desviacion = [FTL1]

Valorgxperimental
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FICHA TECNICA II

INTENSIDAD DE FOTONES UV ABSORBIDOS EN LA CAJA PETRI

Objetivo: Simular el paso de los fotones de energia UV a través del sistema de caja Petri
(superficie plana) con el fin de compararlo con los resultados de intensidad UV medidos
en el trabajo experimental previo mediante un radidmetro UV, marca NEWSWAN,
modelo LS125. En el apartado 3.1 se determin6é la intensidad UV absorbida en cada
seccion del sistema: vidrio de borosilicato de las tapas de la caja Petri y la solucioén de azul
de metileno. Se considerd que el recorrido de la radiacion UV fue como se muestra en la

Figura FTII.1

Radiacion UV
Y Y Y Iy
l | |
1
Y vlab Y
| | lr
P
Y Y 1

Figura FTII.1. Esquema de paso de fotones de energia UV en la caja Petri (Cabascango,
2021)
Para la comparacion con los datos experimentales, se determind la intensidad UV
absorbida en cada seccion del sistema. Para este fin, en la simulacion se rest6 la intensidad
UV que atraveso cada seccion, de la energia UV que ingresé. Por ejemplo, la simulacion
de la intensidad UV absorbida solo por la solucion de azul de metileno se calculd por

medio de la Ec. FTII.1.

Iy =L — I [FTIL 1]

En la Tabla FTIIL.1 se detallan los coeficientes de absortividad y extincién molar para el
vidrio de borosilicato y la solucion de azul de metileno obtenido de bibliografia, ademas de
la intensidad inicial UV medida experimentalmente con un radidémetro UV, marca

NEWSWAN, modelo LS125.
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Tabla FTIL1. Coeficientes de absortividad y extincién molar de la solucion de azul de
metileno y vidrio de borosilicato, e intensidad inicial medida para ambos sistemas

Propiedad Unidades Magnitud
Coeficiente de absortividad molar Vidrio de m’ 1800,00
borosilicato con 100 ppm de Fe*
Coeficiente de extincion molar Solucion Azul de m’mol’! 2100,5
Metileno**
Intensidad inicial medida Jm-*s™! 319,700

(Ehrt, 2002; Prahl, 2015; Cabascango, 2021)
* A= 310 nm; ** =304 nm (UVA)
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FICHA TECNICA III

PERFIL DE TEMPERATURA EN EL SISTEMA DE CAJA PETRI

Objetivo: Simular el perfil de temperatura del sistema de caja Petri (superficie plana) con
el fin de compararlo con los resultados del trabajo experimental previo. En el apartado 3.2
se establecio el modelo para la simulacion del perfil de temperatura en la caja Petri,

considerandose una simplificacion detallada en la Figura FTIII.1.

CalaPetri Fpésopte paréd =0.002m

Figura FTIIL1. Esquema del perfil de temperaturas en el sistema de la caja Petri.

Para el balance de energia, se asumio6 la que la temperatura es la misma en todo el volumen
de la seccion naranja que corresponde a la tapa superior de la caja Petri. Mientras que la
tapa inferior, es decir en la seccion verde, estd a una temperatura diferente, en todo su
volumen.

Esta suposicion se realizd considerandose que el perfil de temperatura en el espesor de
pared de la caja Petri (0,002 m) es despreciable al compararse con el gradiente de todo el
sistema. Por ende, la temperatura en el exterior del vidrio de borosilicato es la misma que

en el interior para ambas tapas:

Tys = Tsy [FTIIL 1]

Ty, = Tsy [FTIIL 2]

Donde Ty, es la temperatura de la tapa superior de la caja Petri, Ty, es la temperatura de la

tapa inferior de la caja Petri, Tg; es la temperatura de la solucion de azul de metileno en
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contacto con la tapa superior y Ts, es la temperatura de la solucidon de azul de metileno en
contacto con la tapa inferior.

En la Tabla FTIIL.1 de la Ficha Técnica III se presentan los datos de densidades y
capacidades calodricas empleados en la simulacidn para la solucion de azul de metileno y el
vidrio de borosilicato. Ademas, las temperaturas iniciales medidas experimentalmente para

la caja Petri y el fotorreactor UV, y el coeficiente promedio de conveccion natural.

Tabla FTIIL.1. Densidades y capacidades caloricas, temperaturas iniciales experimentales
y coeficiente promedio de conveccion natural

Propiedad Unidades Magnitud
Densidad solucion azul de metileno kgm™ 1000
Capacidad caldrica solucion azul de metileno Jkg'K! 4186
Densidad vidrio de borosilicato kgm™ 2230
Capacidad caldrica vidrio de borosilicato Jkg'K! 800
Temperatura inicial caja Petri K 292,45
Temperatura inicial Fotorreactor K 292,58
Coeficiente de conveccion natural promedio. Wm?K"' 15

(Ehrt, 2002; Prahl, 2015; Incropera, 2010: Cabascango, 2021)

En las Tabla FTIIL.2 y FTIIL.3 de la Ficha Técnica III se detallan las dimensiones de la caja
Petri y del fotorreactor UV utilizados en el trabajo de investigacion de caracter

experimental.

Tabla FTIIL.2. Dimensiones de la caja Petri (superficie plana) utilizada en la

experimentacion
Propiedad Unidades Magnitud
Diametro interno m 0,0181
Diametro externo m 0,0897
Altura m 0,0937
Espesor m 0,0140

(Cabascango, 2021)



Tabla FTIIL.3. Dimensiones del Fotorreactor Anular con lampara UV en el centro,
utilizado en la experimentacion

Propiedad Unidades  Magnitud
Diametro interno m 0,0350
Diametro externo m 0,0450

Altura m 0,4400
Espesor m 0,0020
Volumen reactor m’ 0,0002
Volumen reservorio m’ 0,0003

(Cabascango, 2021)
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FICHA TECNICA IV

DESVIACION PORCENTUAL ENTRE LAS DOSIS UV OBTENIDAS
POR SIMULACION CON LAS DOSIS EXPERIMENTALES PARA
CAJA PETRI Y FOTORREACTOR TUBULAR

Objetivo: Determinar la desviacion porcentual entre las dosis UV obtenidas por
simulacion y las dosis UV experimentales. Se calculd la desviacion porcentual entre las
dosis UV simuladas y experimentales con el fin de analizar, en el apartado 3.3 de la
discusion de resultados, la validez del modelo matematico y las ecuaciones planteadas por

medio de la Ec. [FTIV.1]

Dosis UVexperimental_DOSiS UVsimulada

% Desviacion = X 100% [FTIV.1]

Dosis UV experimental

A los 1800 segundos:

L 117,2691 Gy —116,8729 Gy
% Desviacién = 117.2691 Gy x 100%

%Error = 0,3378%

Tabla FTIV.1. Dosis UV simuladas, experimentales y desviacion porcentual para cada
tiempo en la caja Petri

Tiempo (s) Dosis Dosis Desviacion
Experimental Simulacion Porcentual
*(Gy) (Gy) (%)
0 3,6615 3,6615 0
1800 117,2691 116,8729 0,3378
3600 229,6651 213,5397 7,0212
5400 340,5401 349,0422 2,4966
7200 450,0987 4447089 1,1974
9000 556,1000 567,9195 2,1254

(*Cabascango, 2021)



Tabla FTIV.2 Dosis UV simuladas, experimentales y desviacion porcentual para cada
tiempo en el fotorreactor tubular

Tiempo (s) Dosis Dosis Desviacion
Experimental Simulacién (Gy) Porcentual (%)
*(Gy)

0 0,0000 0,0000 0.0000
1200 4,9925 3,9077 27,7605
2400 5,7704 7,7325 25,3747
3600 7,4094 11.4758 35,4346
4800 8,0738 15.1393 46,6699
6000 11,0333 18,7246 41,0759
7200 11,3215 22,2339 49,0800
8400 14,4521 25,6671 43,6941
9600 16,7317 29,0277 42,3595
10800 19,1194 32,3158 40,8358
12000 21,5933 35,5338 39,2317
13200 24,1322 38,2148 36,8512
14400 27,7441 41,7646 33,5703
15600 29,3246 44,7800 34,5141
16800 31,9401 47,7303 33,0821
18000 34,5446 50,6176 31,7538
19200 37,1210 53,4427 30,5406
21600 42,9249 58,9120 27,1373
26100 50,0001 68,5467 27,0586

(*Cabascango, 2021)



25

FICHA TECNICA V

CODIGOS DESARROLLADOS EN EL SOFTWARE MATLAB
PARA LOS SISTEMAS DE CAJA PETRI Y FOTORREACTOR
TUBULAR

Objetivo: Simular la cantidad de fotones de radiacion UV que son absorbidos por una
solucion de azul de metileno con el fin de obtener las dosis en unidades de Gy. Ademas,
simular el perfil de temperatura del sistema y el cambio de concentracion de la solucion de
azul de metileno con el fin validar los resultados experimentales obtenidos en el trabajo de

investigacion de Cabascango (2021).

Cédigo de Matlab desarrollado para el sistema caja Petri

clc

clear

close all
format long

%$%datos

et=0.5;%Fraccidén de radiacidédn que se pierde en calentar la solucidn
To=19.4358+273; %K (temperatura inicial de la solucidn)

T(l)=To;

Tamb=To;

h=15;%W/m2*K (coeficiente de conveccidén promedio del aire)

r=0.096/2;%m (radio interno caja petri)

A=pi* ((xr)"2); %Sm2 (Area caja petri)

I0=319.7; %J/m2 s (intensidad inicial que ingresa al sistema caja petri)
dt=0.1;

t(1)=0;
Iabs=0;
dens=1000; %kg/m3 (densidad solucidén azul de metileno)
PM=319.85; %g/mol (peso molecular azul de metileno)

Co=13.438/PM; %mol/m3 (concentracién inicial azul de metileno)
Cm(1l)=Co;

o
o

para una caja petri compuesta de pared borosilicato-solucidén AM-pared
borosilicato

o\

o5

Dp=0.00203;%m (espesor pared borosilicato)
Dmas=0.0042; %m

Dm=0.01403; %m

Dv=Dm-Dmas; sm

ms=dens*A*Dm; %$kg (masa solucidn AM)

em=2100.5; % m2/mol

am=em*Cm (1l); %1/m (absortividad solucidén AM)
ap=1800;%1/m (absortividad pared borosilicato)
cps=4186; %J/kg*K (capacidad caldérica solucidn AM)
cpv=800; %$J/kg*K (capacidade caldérica borosilicato)
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denv=2230; %kg/m3 (densidad vidrio borosilicato)

kr=1.86e-5; %1/s

Dosis (1)=(Iabs*t (1) *A)/ms; %J/kg (dosis absorbida por la solucidén AM)
I(l)=Io;

dx=0.0001;

x(1)=0;

for k=1:90000
i=1;

It=0;

Itv=0;

$%cambio de concentracidén AM
Cm(k+1)=Cm (k) - (kr*Cm (k) *dt) ;
am=em*Cm (k+1) ;

$%intensidad absorbida en la primera pared de borosilicato
while x (1)< (Dp-dx)
dItv=(et* (ap*I (1) *dx));
I(i+l)=I(i)-((1l-et)*(ap*I (1) *dx)+dItv);
Itv=Itv+ (dItv);
x (14+1)=x (1) +dx;
i=i4+1;
end
while x (i) < (Dp+Dv-dx)
T(i+1)=I(i);
x (14+1)=x (1) +dx;
i=i+1;
end
I1=I(i);

$%intensidad absorbida en la solucidén de AM

while x (1)< (Dp+Dm-dx)
dIit=(et* (am*I (i) *dx))
I(i+1)=I(i)-((l-et)* (am*I (i) *dx)+dIt);
It=It+ (dIt);
x(1+1)=x (1) +dx;
i=i+1;

end

I2=I(1i);

$%intensidad absorbida en la segunda pared de borosilicato
while x(i)<(((2*Dp) +Dm)-dx)
dItv=(et* (ap*I(i)*dx));
I(i+1)=I(1i)-((l-et)* (ap*I (1)*dx)+dItv);
Itv=Itv+(dItv);
x(i+1)=x (1) +dx;
i=1i+1;
end
if k==
figure (5)
plot(x,I)

—

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e),".",", "))
hold on
end
if k==45000
figure (5)
plot(x,I,'--b")
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xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e), """ "))
hold on
xlabel ('Posicidén (m) ')
ylabel ('Intensidad Absorbida de fotones UV (J/m2*s) ")
title('Intensidad UV Absorbida vs Posicidén')
end
if k==90000
figure (5)
plot(x,I,'--b")

xticklabels (strrep(cellfun (@nhum2str, num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e,y "))
hold on
xlabel ('Posicidén (m) ')
ylabel ('Intensidad Absorbida de fotones UV (J/m2*s) ")
title('Intensidad UV Absorbida vs Posicidén')
end

Iabs=I1-12;

Iabs=Iabs-It;

if k==
%para la concentracién inicial
Iabsp=Iabs;

end

$%Intensidad que se pierde en calentar la solucidén de AM
Itt=It+Itv;

Qir=Itt*A;

Qconv=h*A* (Tamb-T (k) ) ;

s%perfil de temperatura en la caja petri
dT=(Qir+Qconv) / ( (ms*cps) + (denv* (2*A*Dp) *cpv) ) ;
T (k+1)=T (k) +dT;

dDosis=TIabs*dt*A/ms;

Dosis (k+1)=Dosis (k)+dDosis;

t (k+1)=t (k) +dt;

end

$%grafica temperatura vs tiempo

figure (1)

plot(t,T)

xticklabels (strrep(cellfun (@nhum2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e), "'y "))

xlabel ('tiempo (s)')

ylabel ('Temperatura (K)")

title('Temperatura vs tiempo')

$%grafica dosis vs tiempo

figure (2)

plot (t,Dosis, "b--"', "LinewWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e, ", "))

hold on
Dexp= [3.66, 116.7, 213.54, 349.04, 444.71, 567.91];
texp=[0, 1800, 3600, 5400, 7200, 90001];
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figure (2)

plot (texp,Dexp, 'r*-=", 'LineWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@nhum2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e),".",", "))

xlabel ('tiempo (s)')

ylabel ('Dosis (Gy) ")

title('Dosis vs tiempo')

legend ('simulacién', 'Experimentacidén')

Cm=Cm*319.85;

$%grafica concentraciédn AM vs tiempo

figure (3)

plot(t,Cm, 'b—="', 'LineWidth' ,1)

yticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (yticks), 'UniformOutput', fals
e)y,".",", "))

hold on

Cmexp= [13.438, 12.777, 12.3206, 11.9849, 11.7868, 11.5611];

texp=[0, 1800, 3600, 5400, 7200, 90001];

figure (3)

plot (texp,Cmexp, 'r*-", 'LineWidth' ,1)

yticklabels (strrep (cellfun (@num2str,num2cell (yticks), 'UniformOutput’', fals
e, """ "))

xlabel ("tiempo (s)')

ylabel ('Concentracidn (ppm) ")

title('Concentracidén vs tiempo')

legend ('Simulacién', 'Experimentacidén')

Ci=13.438; %ppm;
dCf=Ci-Cm;

$%grafica cambio de concentracidén AM vs dosis

figure (4)

plot (Dosis,dCf, '"b—-", '"LineWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@nhum2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e),"."y" "))

hold on

Dexp= [3.66, 116.71, 213.54, 349.04, 444.71, 567.91];

cCex=[0, 0.6610, 1.1174, 1.4531, 1.6512, 1.8769];

figure (4)

plot (Dexp,cCex, 'r*-", '"LineWidth', 1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e),". ", "))

hold on

DGamma= [0,99.35 , 222.49, 350.73, 480.04, 563.65];
cGamma=[0,6.6228, 3.8303, 4.8332,11.9923, 3.6948];

figure (4)

plot (DGamma, cGamma, '-*g', 'LineWidth', 1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e),". ', "))

ylabel ('Cambio concentracién (ppm) ')
xlabel ('Dosis (J/kg) ")



title('Cambio Concentracidédn vs Dosis UV')
legend ('Radiacidén UV simulada', 'Radiacién UV Experimental', 'Radiacién
Gamma ')

Codigo de Matlab desarrollado para el sistema Fotorreactor UV

clc

clear

close all
format long

%$%datos

et=0.5;%fraccidén de radiacidédn que se pierde en calentar la solucidn
To=19.5834+273; %k (temperatura inicial de la solucidn AM)

T(1l)=To;

Tr(1l)=To;

Tamb=To; %k (temperatura ambiente)

hc=10;%W/m2*K (coeficiente de conveccidén promedio del aire)

$%dimensiones fotorreactor
ri=0.0175;%m

re=0.0225;%m
anulo=re-ri;%m

h=0.45; %m

Ai=pi*2*ri*h; %m2
Af=pi*2*re*h; %m2

Aprom= (Ai+Af) /2; %Sm2

I0=319.7*0.0072/Ai; %J/m2s (intensidad inicial que ingresa al sistema)
dens=1000 kg/m3; (densidad solucién azul de metileno)

$%masa solucidédn AM en el fotorreactor
ms=dens*500/1000000; $kg

kreacc=1.86e-5; %1/s (constante cinética de reaccidn)
dt=0.1;

t (1)=0;

Iabs=0;

Dosis (1)=(Iabs*t (1) *Aprom) /ms; %J/kg

Co=12.5738/319.85; %mol/m3 Concentracién solucién AM
Cm(1l)=Co;

cpv=800; %J/kg K (capacidad caldérica borosilicato)
cps=4186; %J/kg K (capacidad caldérica solucidn AM)
denv=2230; %kg/m3 (densidad borosilicato)
espared=0.002; %m (espesor pared fotorreactor)
dx=0.0001; %m

I(l)=Io;

i=1;

%$%datos Calor de Bomba

potb=0.08;%HP (potencia de bomba)
eficb=0.8;% (eficiencia de la bomba)
Qpbomba= (potb*745.7) - (eficb* (potb*745.7));
flow=(500*dens)/ (1000000*7.25*3600) ;
r(l)=ri;

em=2100.5; %m2/mol coeficiente extincidén molar
Cm=12.5738/319.85; %mol/m3 concentracidédn solucidn AM
am=em*Cm; %1/m absortividad solucidén AM
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ap=1800; %1/m absortividad pared borosilicato

$%cambio de concentracidén de la solucidn en el reactor

for k=1:261000
i=1;

It=0;

Itv=0;

$%cambio de concentracidédn AM
Cm(k+1)=Cm (k) - (kreacc*Cm (k) *dt) ;
am=em*Cm (k+1) ;

if Cm(k+1)<=0
Cm(k+1)=0;
end

%$%intensidad absorbida por el vidrio de borosilicato

while r(i)<(ri+espared)
dItv=((et)*(ap*I (i) *dx));
dI=((1l-et)* (ap*I (i) *dx)+dItv);
r(i+l)=r (i) +dx;
Aant=2*pi*r (i) *h;
Adesp=2*pi*r (i+1l) *h;
dI=dI*Aant/Adesp;
I(i+1)=I(1i)-dI;
Itv=Itv+(dItv);
i=i+1;

end

I1=TI(1i);

(pared interna)

$%intensidad abasorbida por la solucidédn de azul de metileno

while r (i)<(re-—-espared)
dIit=((et)* (am*I (i) *dx));
dI=((l-et)* (am*I (1) *dx)+dIt);
r(i+l)=r (i) +dx;
Aant=2*pi*r (i) *h;
Adesp=2*pi*r (i+1l) *h;
dI=dI*Aant/Adesp;
I(i+1)=I(1)-dI;
It=It+(dIt);
i=i+1;

end

I2=I(1i);

%$%intensidad absorbida por el vidrio de borosilicato

while r(i)<(re)
dItv=((et)*(ap*I (i) *dx));
dI=((l-et)* (ap*I (i) *dx)+dItv);
r(i+l)=r (i) +dx;
Aant=2*pi*r (i) *h;
Adesp=2*pi*r (i+1) *h;
dI=dI*Aant/Adesp;
I(i+l)=I(i)-dI;
Itv=Itv+ (dItv);
i=i+1;

end

$%grafica Intensidad UV vs posicidn
if k==

(pared externa)

30



31

figure (5)
plot(r,I)
hold on
end
if k==130500
figure (5)

plot(r,I,'--b")

xticklabels (strrep(cellfun (@nhum2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e)," "'y "))
hold on
xlabel ('Posicidén (m) ')
ylabel ('Intensidad Absorbida de fotones UV (J/m2*s) ')
title('Intensidad UV Absorbida vs Posicidén')
end
if k==261000
figure (5)
plot(r,I,'--b")

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e, ", "))
hold on
xlabel ('Posicidén (m) ')
ylabel ('Intensidad Absorbida de fotones UV (J/m2*s) ")
title('Intensidad UV Absorbida vs Posicidédn')
end
Iabs=I1-12;
Tabs=Tabs-1t;
if k==
Iabsp=Iabs;
end
%$%intensidad que se pierde en calentar la solucidédn de AM
Itt=It+Itv;
Qir=Itt*Aprom;
Qconv=hc*Af* (Tamb-T (k) ) ;

%%perfil de temperatura en el fotorreactor

dT= (Qir+Qconv+Qpbomba) / ( (ms*cps) + ( (Ai*espared*denv*cpv) + (Af*espared*denv*
cpv)));

T (k+1)=T (k) +dT;

dDosis=Iabs*dt*Aprom/ms;

Dosis (k+1)=Dosis (k)+dDosis;

t (k+1)=t (k) +dt;

end

$%grafica temperatura vs tiempo

figure (1)

plot(t,T, 'b--"', 'LinewWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput’', fals
e, "'y, "))

hold on

Texp=[292.5834, 298.1749, 302.7123, 306.2177, 308.6387, 310.4633,
311.6166, 312.3849, 312.7685, 313.2732, 313.6113, 313.6136, 313.6159,
313.6209, 313.6242, 313.6245, 313.6249, 313.6251, 313.6254];

texp=[0, 1200, 2400, 3600, 4800, 6000, 7200, 8400, 9600, 10800, 12000,
13200, 14400, 15600,16800,18000, 19200, 21600, 26100];
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figure (1)

plot (texp, Texp,':r','LineWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e)l"'l'l'))

xlabel ('tiempo (s)')

ylabel ('Temperatura (K)'")

title('Temperatura vs tiempo')

legend ('Simulacién', 'Experimentacidn')

$%grafica dosis vs tiempo

figure (2)

plot (t,Dosis, "b--"', '"LinewWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e),"."," "))

hold on

Dosisexp=[0, 4.9925, 5.7704, 7.4094, 8.0738, 11.0333, 11.3215, 14.4521,
16.7317, 19.1194, 21.5933, 24.1322, 27.7441, 29.3246, 31.9401, 34.544¢,
37.1210, 42.9249, 50.00101];

texp=[0, 1200, 2400, 3600, 4800, 6000, 7200, 8400, 9600, 10800, 12000,
13200, 14400, 15600,16800,18000, 19200, 21600, 261001];

figure (2)

plot (texp, Dosisexp, 'r*-', 'LinewWidth' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e, .y "))

xlabel ("tiempo (s)')

ylabel ('Dosis (J/kg) ")

title('Dosis vs tiempo')

legend ('Simu. Reactor', 'Experimentacidén')

$%grafica concentracién AM vs tiempo

Cm=Cm*319.85; Sppm

figure (3)

plot(t,Cm, 'b—-", 'LineWidth"' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e), "'y "))

hold on

Cmexp=[12.5738, 12.5275, 12.5073, 12.4723, 12.4600, 12.4128, 12.4087,
12.3680, 12.3418, 12.3165, 12.2922, 12.2689, 12.2381, 12.2253, 12.2049,
12.1855, 12.1671, 12.1280, 12.0840];

texp=[0, 1200, 2400, 3600, 4800, 6000, 7200, 8400, 9600, 10800, 12000,
13200, 14400, 15600,16800,18000, 19200, 21600, 26100];

figure (3)

plot (texp,Cmexp, 'r*-','LineWidth"' ,1)

xticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (xticks), 'UniformOutput', fals
e, """ "))

xlabel ('tiempo (s)')

ylabel ('Concentracidén (ppm) ")
title('Concentracidén vs tiempo')

legend ('Simu. Reactor', 'Experimentacidén')
%% grafica cambio concentracién AM vs dosis

Ci=12.5738; S%ppm

dCf=Ci-Cm;

figure (4)

plot (Dosis, dCf, 'b--','LineWidth' ,1)
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yticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (yticks), 'UniformOutput', fals
e)l"‘l'!'))
hold on

Dosisexp=[0, 4.9925, 5.7704, 7.4094, 8.0738, 11.0333, 11.3215, 14.4521,
16.7317, 19.1194, 21.5933, 24.1322, 27.7441, 29.3246, 31.9401, 34.544¢,
37.1210, 42.9249, 50.00101;

dCexp=[0, 0.0463, 0.0664, 0.1015, 0.1138, 0.1610, 0.1651, 0.2058, 0.2320,
0.2573, 0.2816, 0.3049, 0.3357, 0.3485, 0.3689, 0.3883, 0.4067, 0.4458,
0.48981];

figure (4)

plot (Dosisexp,dCexp, 'r*-"', 'LineWidth' ,1)

yticklabels (strrep(cellfun (@num2str,num2cell (yticks), 'UniformOutput', fals
e)l"'l'l'))

ylabel ('Cambio concentracién (ppm) ')

xlabel ('Dosis (J/kg) ")

title('Cambio Concentracidén vs Dosis UV')

legend ('Simu. Reactor', 'Experimentacién')

Cédigo de Matlab desarrollado para perfil de temperatura del sistema: Analisis de
casos para determinar el porcentaje de energia UV absorbida para calentamiento y

degradacion de la solucion de azul de metileno
clc

clear

close all

format long

s%datos
etc=[0 0.1 0.3 0.5 0.7 0.9];%fraccidén de radiacidén que se pierde en
calentar la solucidén AM

for curv=1l:6
et=etc (curv) ;

To=19.4358+273; %k (temperatura inicial de la solucidn)
T(1)=To;

Tamb=To;

h=15;%W/m2*K (coeficiente de conveccidén promedio del aire)
r=0.096/2;%m (radio interno caja petri)

A=pi* ((r)"2); %m2 (Area caja petri)

I0=319.7; %J/m2 s (intensidad inicial que ingresa al sistema)
dt=0.1;

t(1)=0;

Iabs=0;

dens=1000; %kg/m3 (densidad solucidén AM)
PM=319.85; %g/mol (PM azul de metileno)
Co=13.438/PM; %mol/m3 (concentracidén inicial AM)
Cm(1)=Co;

$%Para una caja petri compuesta de pared borosilicato-solucién AM-pared
%%borosilicato

Dp=0.00203;%m (espesor pared borosilicato)

Dmas=0.0042;

Dm=0.01403; %m (espesor solucidédn AM)

Dv=Dm-Dmas;

ms=dens*A*Dm; %kg (masa solucidn AM)

em=2100.5; %m2/mol (coeficiente de extincidén molar)



am=em*Cm (1) ; %1/m (absortividad solucidén AM)

ap=1800;%1/m (absortividad pared borosilicato)

cps=4186; %J/kg*K (capacidad caldérica solucidn AM)

cpv=800; %$J/kg*K (capacidad caldérica borosilicato)

denv=2230; %kg/m3 (densidad vidrio borosilicato)

Dosis (1)=(Iabs*t (1) *A)/ms; %J/kg (dosis absorbida por la solucidén AM)
I(l)=Io;

dx=0.0001;

x(1)=0;

$%Cambio de concentraciodn
for k=1:90000

i=1;

It=0;

Itv=0;

$%Intensidad en la primera pared de borosilicato
while x (1)< (Dp-dx)
dItv=(et* (ap*I (i) *dx));
I(i+1)=I(1i)-((l-et)* (ap*I (i) *dx)+dItv);
Itv=Itv+ (dItv);
x(1+1)=x (1) +dx;
i=i+1;
end

$%$Intensidad en la solucidén de AM
while x(i)< (Dp+Dv-dx)
T(i+1)=T(i);
x(1+1)=x (1) +dx;
i=i+1;
end
I1=I(i);
while x (1)< (Dp+Dm-dx)
dIt=(et* (am*I (i) *dx));
I(i+1)=I(i)-((l-et)* (am*I (i) *dx)+dIt);
It=It+ (dIt);
x(i+1l)=x (1) +dx;
i=i+1;
end
I2=I(1i);

$%intensidad en la segunda pared de borosilicato

while x (1)< (((2*Dp)+Dm) -dx)
dItv=(et* (ap*I (1) *dx));
I(i+l)=I(i)-((l-et)*(ap*I (1) *dx)+dItv);
Itv=Itv+ (dItv);
x (14+1)=x (1) +dx;
i=i+1;

end

Tabs=I1-1I2;

Iabs=Tabs-1t;

if k==
%para la concentracién inicial
Iabsp=Iabs;

End

$%Intensidad que se pierde en calentar la solucidén de AM
Itt=It+Itv;



Qir=Itt*A;

Qconv=h*A* (Tamb-T (k) ) ;
dT=(Qir+Qconv) / ( (ms*cps) + (denv* (2*A*Dp) *cpv) ) ;
T(k+1)=T(k)+dT;

dDosis=Iabs*dt*A/ms;

Dosis (k+1)=Dosis (k) +dDosis;

t(k+1)=t (k)+dt;

end

$grafica temperatura vs tiempo
Cm=Cm*319.85; Sppm
if curv==
figure (1)
plot(t, T, "*=")
hold on
else

figure (1)
plot (t,T)

hold on
xlabel ('tiempo (s)')

ylabel ('Temperatura del sistema Caja Petri (K)'")
title('Temperatura vs tiempo')

legend('0%',"10%"',"30%"','50%"','70%",'90%"', 'Experimental')

end
end
Itt
It
Itv
Tabsp
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