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Resumen

En el presente trabajo se realizé una simulacién de los fendmenos electrocinéticos que se
presentan en una celda de electroremediacién experimental utilizando el software COMSOL
3.2, se utilizaron las dimensiones reales de la celda, considerando un factor de escalade 5y
3275 nodos de mallado, basado en las ecuaciones de Darcy y Navier-Stokes para el calculo
de velocidades en electrolitos y suelo, y la ecuacién de Nernst-Planck para el balance de
masa, se observé que los resultados obtenidos mediante simulacién presentan la misma
tendencia a los obtenidos experimentalmente. Los resultados del modelo matematico
proporcionan el comportamiento de las variables que intervienen en el proceso
electroremediacioén y sirven de base para un futuro escalamiento de este cuando se traten
suelos contaminados con EPT’s.

Introduccién
Los residuos mineros (jales) pueden contener cantidades variables de sulfuros, minerales de
ganga Yy residuos de los reactivos utilizados en el proceso de beneficio [1]. Los sulfuros
metalicos de los jales al estar expuestos al intemperismo pueden oxidarse y liberar metales y
metaloides téxicos en el proceso conocido como drenaje acido de minas, produciendo aguas
con un bajo pH y elevadas concentraciones de sulfatos [2]. Ademas las condiciones
climaticas prevalecientes en el sitio de disposiciéon, puede dar lugar a una dispersion de
contaminantes por medios fisicos (erosion, transporte edlico y pluvial), o bien una alteracién
de los residuos con la consecuente movilidad quimica de elementos potenciaimente téxicos,
(EPT's) [3]. La electroremediacién, es una tecnologia de remediacioén aplicada con éxito a
suelos de baja permeabilidad, para la extraccion de contaminantes organicos y iénicos, de
suelos, mediente la aplicacion de un campo eléctrico. Por el tiempo involucrado en la
electroremediacion (existen tfabajos reportados de semanas hasta meses), los modelos
matematicos, presehtan una alternativa para poder simular los fenémenos involucrados, por



lo que en el presente trabajo se realiza un modelo basado en las ecuaciones de Darcy y
Navier-Stokes para el calculo de las velocidades en los electrolitos y el suelo, la ecuacién de
Nernts-Planck para el balance de masa, se considera al suelo como un medio conductor para
la distribucién de potencial, de esta forma se establecen las condiciones para la simulacién

de un modelo matematico del proceso de electrorremediacidn en tres dimensiones.

Procedimiento Experimental

Celda de electroremediacién

Se realizaron los experimentos en una celda de remediacidén experimental cilindrica, de 0.045
m de diametro y 0.1 m. de longitud con dos electrodos funcionando como anodo y catodo
[4], se empacd) la celda suelos obtenidos de un muestreo sistematico del distrito minero de
Zimapan, utilizando diferentes electrolitos, con recirculacién para el control de pH, se aplico
un potencial de 20 V, el experimento se llevo acabo durante 24 horas. Durante el desarrollo
de los experimentos se monitoreo el potencial de la celda, el pH del anolito y el catolito.

Modelo matematico.

Se realizé la simulacién en el software COMSOL 3.2 [5], con las dimensiones reales de la
celda, figura 1, trabajando a un tiempo de 24 horas a intervalos de 5 minutos considerando
un factor de escala de 5 y 3275 nodos de mallado

Figura 1. Celda electroquimica utilizada en COMSOL
3.2

Las ecuaciones de Navier-Stokes describen el movimiento de un fluido y se toman de base
para simular el movimiento del electrolito dentro de los compartimentos anédico y catodico de
la celda.
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Para el calculo de las velocidades dentro del suelo, se utilizé la ecuacién de Darcy, que junto

con la ecuacion de continuidad, simula el movimiento del fluido en un medio poroso

—q(pa)+ V.p(—%Vp) =0

homogéneo. &

(2)
La ley de Darcy en combinacion con la ecuacion de continuidad provee de un modelo
matematico para una variedad de aplicaciones que involucran flujo en medio poroso

La ecuacion para el célculo del potencial en un medio conductor (considerando al suelo

humedecido como este medio). ~* V9~ =40,

3)

Para definir el flujo electrocinético se considera: un medio poroso, dos electrodos generando

una diferencia de potencial, una conductividad muy pequefia y los efectos de las reacciones

electroquimicas sobre las superficies de los electrodos despreciables. Las ecuaciones para el
ge +V.N=0

balance de masa esta dado por: ot (4)

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

N=-DVc—-zu, FcVg+cv (5)

El término—DVe | representa el flujo difusivo (Electroosmosis), el segundo término ~ #nfcVe ,
representa el flujo por migracién (Electromigracién) y el tercer termino ¢V el flujo convectivo
(Electroforesis).

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

ecuaciones [6].

Para H" Para OH
Cl (t=0) [H+]0=10—pﬂ° [OH“](]:._KTW
- ; Cl (t = 0) e
VIH +—==N
CF.1, (X=4.5) nF CF.1, (X =4.5) 'WIOHFKV
CF.2, (x=145 M lorl=x, 1 __y
CF.2, (X=145) nF o




Resultados y Discusion
En la figura 2, se presenta el perfil de velocidades dentro de los electrolitos y del medio
poroso dentro de la celda. El calculo de estas velocidades es para estimar si estas tienen

contribucién por presion hidraulica dentro de suelo (arena).
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Figura 2. Perfil de velocidades para los electrolitos y Figura 3. Distribucién de Potencial al tiempo de
para el medio poroso (arena) en la celda a 24 horas. 24 horas, a lo largo de la celda electroquimica.

Se aprecia la velocidad del anolito disminuye al acercarse al limite con el suelo, al igual
que el catolito, debido a estas magnitudes y en relacién con el numero de Reynolds obtenido
mediante la simulacién se consideran que los flujos son laminares y no tienen contribucién
por presién hidraulica en el suelo. Las velocidades para el medio poroso son de magnitud
pequefia, por lo que no se atribuye movimiento del electrolito por presién, y el flujo dentro de
la celda es el provocado por la imposicion del potencial eléctrico. Esta es una variable que se

puede estimar mediante la simulacién mas no experimentalmente.

En la figura 3, se representa la distribucion del potencial a lo largo de la celda a un
tiempo de 24 horas, de forma experimental (puntos) y mediante la simulacion (linea
continua). Se observa que el potencial obtenido mediante la simulacion es menor cercano al
anodo, y aumentada conforme se va acercando al catodo y coincide con el medido

experimentalmente cuando la medicion se hace tomando al anodo como electrodo de
referencia.

En la figura 4, se muestra la distribucion de los flujos difusivo, convectivo y por

migracion, que contribuyen al balance de masa para la especie H* dentro del (a) anolito y (b)
arena.
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Figura 4. Distribucién de los flujos, difusivo, por migracién y convectivo que se presentan para (a) anolito y (b)
arena al tiempo de 24 horas

En (a) se observa que la contribucién mas fuerte para el flujo masico de la especie H’,
es el proceso de difusion y por migracién, y el flujo convectivo se considera despreciable
para el balance de masa del H'. Los altos valores del flujo difusivo se pueden atribuir a que
cercano a la frontera con el anodo, y sobre la interfase de este se presenta la reaccion de
electrolisis del agua. En (b) se observa que el flujo difusivo de la especie H" es de varios
6rdenes de magnitud mayor comparado con el flujo que se presenta en el anolito, sobre todo
en la region cercana al electrodo (anodo), lo que se puede atribuir a la generacion del H* por
la reaccion de electrolisis del agua sobre la superficie del electrodo, asi mismo se aprecia
que los flujos son de intensidad mayor cercano al anodo y disminuye al entrar al suelo, esto
se debe a la permeabilidad del suelo, que depende de su porosidad, tamafo, geometria y
distribucion de los poros. Por otra parte la fluidez del agua depende de la presion a la que

este sometida y de su temperatura, la cual afecta directamente a la viscosidad y la densidad.
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Figura 5, Perfil de pH dentro del anolito, suelo y
catolito de la celda de electrorremediacién.
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La figura 5, muestra el pH obtenido a un tiempo de 24 horas mediante la simulacién (linea
continua) y son comparadas con el pH experimental (puntos), Los resultados puede ser
atribuidos a la reaccién de electrolisis del agua provocada por la imposicion del potencial
eléctrico, en el anolito el pH es acido, mientras que en el suelo cercano a la regién anddica
es acido y este se va incrementando conforme se acerca a la regién catodica, siendo alcalino
en el catolito, asi mismo se puede apreciar una misma tendencia entre los resultados

experimentales y los obtenidos mediante los calculos matematicos de simulacién.

Conclusiones

» Las velocidades obtenidas mediante la simulacién confirman que la contribucién por
presion hidraulica por parte del electrolito es despreciable.

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

> Los flujos, difusivo, convectivo y migratorio contribuyen al balance de masa de las
especies dentro de la celda.

» ElI pH calculado mediante la simulacibn concuerda con los valores obtenidos
experimentalmente.

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

» Los resultados del modelo pueden servir de base para un futuro escalamiento del proceso
de electroremediacion cuando se traten suelos contaminados con EPT's.
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