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RESUMEN

Considerando que el agua es un recurso natural no renovable y es de gran
importancia para la supervivencia de los seres vivos, se debe garantizar su
conservacion, buen uso y disponibilidad dada su prioridad para garantizar la calidad
de vida. El tratamiento por contaminacion quimica y biolégica de esta sigue siendo
un desafio cientifico y técnico, ya que los métodos convencionales han demostrado
desventajas por la formacién de residuos de desinfeccidn, que son nocivos para las
personas y el medio ambiente. En este trabajo de investigacion comprende el
disefo, construccion y evaluacion de un reactor fotocatalitico con una geometria
cilindrica para la degradacion del farmaco ibuprofeno aplicando los POAs (Procesos
de oxidacion avanzada) se utilizdé radiacion ultravioleta 11 W con Peréxido de
Hidrégeno (H,0,) como catalizador, aprovechando el Ozono (03;) como agente
oxidante, ya que estos generan e incrementan las reacciones de oxidacion intensa,
formando especies reactivas del Oxigeno y propiciando asi una degradacion
eficiente de los contaminantes presentes en el agua, el resultado de estas
reacciones son compuestos mas simples, biodegradales y de poca toxicidad.

Para realizar este estudio, se utilizo la impresidon en 3D siendo una tecnologia nueva
para disefar distintos tipos de reactores en este caso un reactor fotocalitico el
material de este no reacciona con el proceso ademas este es econémico y funcional
en el desarrollo experimental. Para la evaluacion se realizé una medicién de
parametros y una simulacién numérica. Los resultados muestran la eficiencia como
el comportamiento del proceso.

Palabras clave: agua, contaminacién, tratamiento, disefio, construccion,
evaluacion, reactor, Ibuprofeno, POAs.



ABSTRAC

Considering that water is a non-renewable natural resource and of great importance
for the survival of living beings, its conservation, proper use, and availability must be
ensured due to its priority in guaranteeing quality of life. Treatment of water pollution,
both chemically and biologically, remains a scientific and technical challenge, as
conventional methods have shown disadvantages due to the formation of
disinfection byproducts that are harmful to people and the environment. In this
research work, we designed, constructed, and evaluated a cylindrical photocatalytic
reactor for the degradation of the pharmaceutical compound ibuprofen using
Advanced Oxidation Processes (AOPs). We employed 11 W ultraviolet radiation
with hydrogen peroxide (H,0,) as a catalyst, harnessing ozone (05) as an oxidizing
agent. These processes enhance intense oxidation reactions, leading to the efficient
degradation of contaminants present in water. The resulting reaction products are
simpler, biodegradable, and less toxic.

To conduct this study, we utilized 3D printing technology, a novel approach for
designing various reactor types. Specifically, we developed a photocatalytic reactor
with material that does not react with the process, making it both cost-effective and
functional in experimental development. The evaluation involved parameter
measurements and numerical simulations, revealing the efficiency and behavior of
the process.

Keywords: water, pollution, treatment, design, construction, evaluation,
reactor, ibuprofen, AOPs.
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COMPONENTES DE LA
INVESTIGACION



Introduccién

La preocupacion por el estado del medio ambiente es cada vez mas evidente en la
sociedad. La actividad humana ha llevado a la contaminacién de diversas fuentes
naturales, lo que resulta en la degradacidon ambiental y la reduccion de la
disponibilidad de nuestros recursos naturales para ciertos usos, alterando sus
propiedades. Es un hecho que todas las actividades humanas generan residuos, y
existe una correlacion directa entre el nivel socioecondémico de una comunidad y la
cantidad de desechos producidos. Los residuos domésticos, industriales, textiles y
agricolas representan un desafio significativo, al igual que los residuos de
laboratorios industriales, aunque en menor medida. Sustancias como plaguicidas,
fenoles, detergentes y colorantes son frecuentemente descargados sin tratamiento
previo en el medio ambiente. Esta situacion nos lleva a buscar y aplicar practicas
de gestidn de residuos que sean compatibles con la preservacion ambiental. En
este trabajo de investigacién, se considera disefar y construir un reactor
fotocatalitico que cumpliera las condiciones necesarias para el desarrollo de estos
procesos de descontaminacion.

Se utilizaron herramientas de ingenieria especializadas en el disefio y construccion
del reactor fotocatalitico, este reactor aprovecha la radiacion UV usando
catalizadores con el fin de incrementar la concentracion de especies reactivas de
Oxigeno para generar una mayor degradacion del farmaco ibuprofeno y colorante
verde malaquita. La importancia en la construccion de este reactor son los
beneficios que se obtendran y las posibilidades que tendremos en brindar
soluciones con nuevas tecnologias aplicadas al medio ambiente.

Se utilizaron muestras de agua contaminadas con el farmaco ibuprofeno y el
colorante verde malaquita para evaluar el funcionamiento del reactor fotocatalitico
durante la degradacion de estos contaminantes aplicando POAs (procesos de
oxidacién avanzadas), proceso llevado a cabo en el laboratorio del Tecnoldgico de
Estudios Superiores de Tianguistenco. La metodologia empleada consiste en
colocar la solucién contaminada en el reactor fotocatalitico con determinaos
catalizadores y evaluar la degradacién haciendo mediciones de parametros
resaltando la absorbancia cada determinado tiempo.

Por ultimo se realizé una simulacion numérica de fluidos con el software ANSYS
AIM para determinar el comportamiento del fluido dentro del reactor asi como las
variables que intervienen en el desempefio del reactor fotocatalitico.



Planteamiento del problema

La contaminacion quimica es provocada por diferentes sustancias de uso industrial,
doméstico y hospitalario, que se encuentran dispersas en el ambiente. Puede
considerarse a esta contaminacion mas grave que la contaminacion bioldgica,
dichas sustancias se pueden encontrar en los tres estados de la materia (liquido,
sélido y gaseoso) y por lo tanto, pueden depositarse en el suelo, aire y agua. Por
esta razén, se pueden encontrar mas en los organismos vivos debido a la inevitable
interaccion con el medio ambiente. También incorporarse de manera facil en los
ciclos bioquimicos principalmente el ciclo del agua, provocando de esta forma
dafnos severos en el ambiente.

La contaminacién del agua se define como la presencia de sustancias u organismos
extrafos en el cuerpo de agua en tal cantidad y en tales caracteristicas que alteran
su estado base trae consecuencias para el humano y todos los organismos vivos.
El ciclo mas conocido es el hidrolégico. El agua en sus tres estados de segregacion
constantemente esta en movimiento en el ambiente. El agua que termina sobre la
superficie de la tierra retorna de la atmdsfera, el agua continta fluyendo o filtrandose
por el subsuelo se convierte en agua subterranea que alimenta los lagos, rios y
eventualmente termina en el océano. Ya sean aguas subterraneas o superficiales,
deben ser tratadas de cualquier manera ya que contiene concentraciones de
contaminantes que causan dafios a al medio ambiente y a la salud humana en
general.

Los contaminantes emergentes son compuestos de distinto origen quimico producto
de las actividades humanas que han pasado desapercibidos ya que se generan en
pequenas cantidades por lo cual también son conocidos como micro contaminantes
y en su mayoria no se encuentran regulados, pero aun en bajas concentraciones
puede tener un efecto negativo en los seres vivos ya que se van acumulando en el
entorno.

Es por este motivo, la importancia de aplicar nuevas tecnologias las cuales
disminuyan significativamente la contaminacion del agua. Con base en lo anterior
se presenta el disefio y construccion de un reactor fotocatalitico para la degradacion
del farmaco ibuprofeno.

En el reactor se aplicaran POAs procesos de oxidacion avanzada el cual genera
especies reactivas oxidantes en medio acuoso, estas especies reaccionan con el
contaminante degradando sin dejar otros contaminantes en el proceso.



Justificacion

Nacional e Internacionalmente el tratamiento de aguas residuales es de caracter
obligatorio para evitar el dafio adverso que puede ocasionar un liquido con un grado
de contaminacion, ya que estos abastecen las necesidades de todos los seres
vivos. Existen diversos compuestos que modifican la calidad del agua, entre los
cuales se destacan los contaminantes emergentes (CEs), los cuales se caracterizan
por encontrarse a bajas concentraciones, no son biodegradable, y actualmente la
legislacion no regula la disposicion final de estos contaminantes, por lo tanto estos
pasan inadvertidos en los tratamientos empleados, siendo nocivos causando
impacto ambiental en la alteracién del medio ambiente y afectando la salud de los
seres Vivos.

Entre las principales tecnologias de tratamiento para este tipo de contaminantes se
encuentran los tratamientos de adsorcidn, filtracion, ultrafiltracion, osmosis inversa;
carbon activado, membrana, sin embargo, suelen ser de alto costo, dificiles de
implementar y su operacion compleja.

Mientras que los Procesos de Oxidacién Avanzada (POAs) han demostrado que
tienen una elevada capacidad de reducir contaminantes ya sean quimicos o
bilégicos, siento una tecnologia verde ya que no libera CO,, ni gases de efecto
invernadero.

Los Procesos de Oxidacion Avanzada (POAs), son una tecnologia que ha sido
ampliamente estudiada a nivel de Ilaboratorio, pero que se ha aplicado
recientemente en tratamiento de aguas residuales provenientes de industrial y
hospitales mostrando buenos resultados en la foto degradacion de contaminantes
internos como

e Contaminantes emergentes.
e Virus, bacterias y hongos.

Para el funcionamiento de los POAs requieren tres elementos basicos:

e Un fotocatalizador (03, H202.)
e Una fuente de luz UV natural o artificial.
e Un reactor de tratamiento.

El disefio de reactores es fundamental para el tratamiento de contaminantes
presentes en el medio ambiente, en donde el disefio y construccion depende de
diversos factores principalmente:

e Caracteristicas fisicoquimicas del analito
e El principio de los métodos que seran utilizados
e El volumen del tratamiento

NGENIERIA AMBIENTAL



e El espacio donde sera operado

Considerando estas caracteristicas es posible determinar la configuracion,
dimensiones y materiales a utilizar, cuando los reactores de tratamiento ya han sido
construidos son puestos en operacion y se determina su efectividad.

Para que se lleve a cabo un proceso 6ptimo y eficaz en el tratamiento propuesto las
reacciones quimicas que ocurren en el reactor son de suma importancia ya que Si
no se llevan adecuadamente el tratamiento sera poco eficiente.

Depender unicamente de las pruebas de laboratorio para verificar los procesos
quimicos significa perdida de materiales y de recurso. Dados los ciclos de disefo
mas cortos de hoy en dia, la simulacion de procesos quimicos es una herramienta
moderna que se ha hecho indispensable para la eficiencia adecuada de los
procesos de tratamiento de aguas residual y lograr disefos rentables. Permite
efectuar el analisis del proceso tratamiento de aguas residuales en operacion.

NGENIERIA AMBIENTAL



Objetivos

Objetivo general

Disefiar, construir y evaluar un reactor fotocatalitico para la degradacién del farmaco
ibuprofeno y validar su funcionalidad con relacion a los parametros experimentales.

Objetivos especificos
DISENO: Determinar una geometria para que el reactor sea eficiente y optimo.

CONSTRUCCION: Imprimir en 3D los prototipos disefiados de manera rapida y
economica.

APLICACION: Acondicionar el reactor en el laboratorio para utilizar correctamente
los POAs seleccionados (UV, H,0, y 053).

EVALUACION: Evaluar cada prueba realizada y determinar el proceso mas eficiente
para la degradacion del contaminate.

SIMULACION: Realizar una simulaciéon numérica de fluidos para observar
detalladamente el funcionamiento del reactor.



CAPITULO 1.

Generalidades



1.1 Agua

El agua es uno de los recursos mas importantes para la vida en el planeta. Los seres
humanos Dependemos de su disponibilidad no solo para el consumo doméstico,
sino también para el funcionamiento y continuidad de las actividades agricolas e
industriales.

El agua es una sustancia de suma importancia para la vida con excepcionales
propiedades consecuencia de su composicion y estructura. Es una molécula
sencilla formada por tres pequefios atomos, uno de oxigeno y dos de hidrégeno,
con enlaces polares que permiten establecer puentes de hidrogeno no entre
moléculas adyacentes. Este enlace tiene una gran importancia porque confiere el
agua propiedades que corresponden con mayor masa muscular, de ahi sus
elevados puntos de fusion y ebullicion, impredecibles para que el agua se encuentre
en estado liquido a la temperatura del a tierra Vaquero y Toxqui (2012).

Su alto calor especifico la convierte en un excepcional amortiguador y regulador de
los cambios térmicos, manteniendo la temperatura corporal constante, el alto valor
del calor de vaporizacion permite eliminar, por medio del sudor, grandes cantidades
de calor preservandonos de los golpes de calor. Otra propiedad que hace esta
molécula sea unica es su amplia capacidad como disolvente de sustancias polares.
teniendo en cuanta mayormente agua, la casi totalidad de las reacciones quimicas
producidas en medio ambiente se realizan en medio acuso. El transporté de
nutrientes y metabolitos la extraccion de sustancias de desecho también se realiza
atreves del agua Vaquero y Toxqui (2012).

El agua superficial y subterranea son de importancia para el funcionamiento y
mantenimiento de los ecosistemas naturales y su biodiversidad. Sin el agua que
garantice su funcidon y mantenimiento, los ecosistemas naturales se degradan,
pierden su biodiversidad y con ello dejan de proveer o reducen la calidad de los
bienes y servicios ambientales que sostienen a las sociedades SEMARNAT (2008).

1.1.1 Composicion estructural y molecular del agua

El agua es una molécula formada por dos atomos de hidrégeno (H) y uno de
oxigeno (0). Unidos por enlaces covalentes muy fuertes que hacen que la molécula
sea muy estable. Tiene una distribucidn irregular en la densidad electrénica, el
oxigeno uno de los elementos mas electronegativos, atrae hacia si los electrones
de ambos enlaces covalentes de manera que alrededor del atomo de oxigeno se
concentre la mayor electronica (carga negativa) y cerca de los hidrégenos la menor
(carga positiva). La molécula tiene una geometria angular (los atomos de hidrégeno
la menor carga positiva). La molécula tiene una geometria angular (los atomos de
hidrogeno la menor carga positiva). La molécula tiene una geometria angular (los
atomos de hidrogeno forman un angulo de 105°) como se muestra en la figura 1a.



zonas
.parcialmente
positivas

ot y

+ .~
*  Hbond
+

"
bl ‘
zonas de electrones
no compartidos
(a) (b)
Geometria angular Puente de hidrogeno

Angulo de 105 entre moléculas de agua

Water
molecule

(c)
Estructura tetraédrica
reticular

Figura 1. Agua estructura molecular.

La atraccion electrostatica entra la carga parcial positiva cercana a los atamos de
hidrogeno de una molécula de agua y la carga parcial negativa cercana al oxigeno
de otra, permite la union de moléculas de agua mediante un enlace quimico esencial
para la vida y que explica sus propiedades fisicas, quimicas. El puente de hidrogeno
se muestra en la figura 1b.

Este enlace solo requiere que el atomo electronegativo (el oxigeno) que atrae al
hidrogeno tenga una geometria que ermita que el hidrogeno haga un puente entre
los dos atomos electronegativos. Cada molécula de agua puede potencialmente
formar cuatro puentes de hidrogeno con otras tantas moléculas de agua dando lugar
a una estructura responsable de sus propiedades fisicoquimicas. Como se muestra
en la figura 1c.

1.1.2 Estado de agregacion del agua.

Por lo menos al principio, de todas las sustancias pueden existir en tres estados:
sélidos, liquidos y gas, como se muestra en la figura 2 los gases difieren de los
liquidos y sdlidos en la distancia que media entre las moléculas. En un sdlido, las
moléculas se mantienen juntas de manera ordenada, con escasa libertad de
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movimiento, las moléculas de un liquido estan cerca unas de otras, sin que se
mantengan en una posicion rigida, por lo que pueden moverse. En un gas, las
moléculas estan separadas entre si por distancias grandes en comparacion con el
tamano de las moléculas mismas, son posibles las conservaciones entre los tres
estados de la materia sin que cambie la composicion de la materia. Al calentar un
sélido (hielo) se funde y se transforma en el liquido (agua), la temperatura en la que
ocurre esa transiciéon se denomina punto de fusion, esta conversidén sobreviene en
el punto de ebullicion del liquido, por otra parte, el enfriamiento de un gas hace que
se condense en la forma de liquido

—

Sélido Liquido Gas
Figura 2. Representacion de los estados de agregacion del Agua H,O.

1.1.3 Propiedades del agua el agua

Propiedades fisicas

El agua es elemental para la vida posee cualidades que le convierten en una
sustancia unica y muy preciada.

Es la unica sustancia que se puede encontrar en los tres estados de la materia
(liquido, sdlido y gaseoso) de forma natural en la tierra. El agua en su forma solida
hielo es menos densa de la liquida.

No tiene color; sabor ni olor. Su punto de congelacién es 0°C, mientras que la
ebullicibn es a 100 °C (a nivel del mar). El agua del planeta estd combinada
constantemente y siempre estd en movimiento.
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El agua tiene un alto indice de calor, es decir que tiene la capacidad de absorber
mucho calor antes de que suba su temperatura. Por este motivo, el agua es
relevante como enfriador como enfriador en el sector industrial y ayuda a regular al
cambio de temperatura del aire durante las estaciones del afio.

El agua posee una tencién superficial muy alta, lo que significa que sea pegajosa y
elastica. Se une en gotas en vez de separarse. Esta cualidad proporciona el agua
la accion capilar, es decir que se puede desplazar por medio de las raices de las
plantas y los vasos sanguineos y disolver sustancias CONAGUA (2018).

Propiedades quimicas

La formula quimica del agua (H,0). La molécula del agua tiene carga eléctrica
positiva y del toro lado negativo. Debido a que las cargas eléctricas opuestas se
atraen, las moléculas del agua se atraen, las moléculas del agua tienden a unirse
unas con otras. También es conocida como el “solvente natural”’, ya que disuelve
mas sustancias que cualquier otro liquido, contine valioso nutrientes y minerales
importantes para organismo y el medio ambiente.

El potencial de hidrogeno (pH) es una medida natural de acidez o alcalinidad de
una disolucion el agua pura tiene un (pH) neutro de 7, lo que significa que no es
acida ni basica reacciona con los 6xidos acidos.

Otras de sus propiedades quimicas son

e Reacciona con los 6xidos y bases (combinacion de un elemento metalico con
el oxigeno.)

e Reacciona con metales.

e Reacciona con No metales.

¢ Se una en las sales formando hidratos

1
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1.2 Contaminacién del agua

La contaminacion del agua o contaminacion hidrica tiene lugar cunado los cuerpos
de agua naturales (como aguas superficiales, subterraneas y mares), tienen
presencia de diversos tipos de sustancias quimicas externas a su composicion
original, que modifican sus propiedades haciéndola insalubre, dafina para la vida y
por lo tanto no apta para la pesca, agricultura recreacion y consumo humano. El
agua es la sustancia liquida mas abundante del planeta y solvente universal
presente en la mayoria de las sustancias y en todos los seres vivos y que sin ella
no podria existir la vida misma Guadarrama (2016).

Sin embargo eso no ha impedido que numerosas actividades humanas generen un
impacto importante en la calidad del agua del planeta mediante el desecho de
sustancias liquidas y solidas e incluso gaseosas en el ambiente.

De acuerdo con la comisién nacional del agua (CONAGUA) mas del 60% del agua
potable en México tiene algun tipo de contaminacién. Se han documentado muchos
casos de contaminacion del agua que han tenido impactos significativos en le medio
ambiente, la salud publica y la economia. Estos casos demuestran la necesidad
urgente de abordar la gestion del agua de manera integral y sostenible para
garantizar su disponibilidad y la salud de todos los mexicanos.

En general las fuentes de contaminacién se dividen en dios clases Aurora (2015):

e Fuentes puntuales, Descargan agentes contamines en lugares o
localizaciones especificas.

o Fuentes difusas No se puede localizar facilmente: es decir, afectan a las
masas de aguas. Este tipo de contaminacién es dificil de controlar.

El agua contaminada puede contener una amplia variedad de microorganismos,
quimicos y particulas que presentan un riesgo para la salud entre las enfermedades
que se puedan contraer por la ingesta o contacto con el agua contaminada estan:
enfermedades gastrointestinales como diarrea, colera, giardesis y amebiasis;
enfermedades respiratorias como la constante de inhalacion de vapores de agua
contaminada durante la ducha o el bano; enfermedades de la piel causadas por la
exposicion o productos quimicos en el agua y finalmente enfermedades renales y
hepaticas entre otras.

Como se muestra en la figura 3 el ciclo hidrolégico también conocido como el ciclo
del agua, describe el movimiento continuo del agua en la tierra desde océanos hasta
la atmdsfera, sin embargo por las acciones humanas la contaminacién del ciclo
hidrolégico ese ha vuelto problema crucial que afecta la calidad y disponibilidad del
agua, teniendo impacto mayor para las generaciones futuras.

12
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Agua sublerranea

Figura 3. Ciclo Hidroldgico.

1.2.1 Principales contaminantes del agua

Segun Guadarrama los principales contaminantes del agua incluyen una variedad
de sustancias que pueden tener efectos nocivos tanto en el medio ambiente como
en la salud humando algunos de los contaminantes mas comunes:

Los agentes patdgenos: algunas bacterias, virus y parasitos provenientes de
desechos organicos, entran en contacto con el agua.

Los desechos que requieren oxigeno: algunos desperdicios pueden ser
descompuestos por bacterias que usan oxigeno para biodegradarlos.
Cuando existen grandes poblaciones de estas bacterias pueden llegar agotar
el oxigeno del agua, matando toda la vida acuatica.

Las sustancias quimicas organicas como el petroleo, el plastico los
plaguicidas y los detergentes amenazan la vida en el agua.

Los nutrientes vegetales pueden ocasionar el crecimiento excesivo de
plantas acuaticas. Estas mueren y se descomponen agotando en oxigeno del
agua y provocando la muerte de varias especias acuaticas.

La mayor fuente de contaminacién proviene de los sedimentos o materia
suspendida que enturbian el agua.

El aumento de la temperatura disminuye la cantidad de oxigeno en el agua.
Vulnerando la supervivencia de los organismos acuaticos.

13



Otras causas de la contaminacion del agua por medio de las industrias

Desechos industriales, la industria es una enorme fuente de contaminacién del
agua, que produce contaminantes que son extremadamente perjudiciales para los
seres vicos y el medio ambiente. Instalaciones de uso industrial de agua dulce
suelen verter los residuos de la planta a aguas superficiales, subterraneas y
océanos.

e Amianto, este contaminante es un grave peligro para la salud y ademas es
cancerigeno. Las fibras de amianto pueden ser inhaladas y provocar
enfermedades como la asbestosis, mesotelioma, el cancer de pulmén,
cancer intestinal y cancer de higado.

e Plomo, este es un elemento metalico y puede causar problemas de salud y
problemas ambientales, el plomo es nocivo para la salud de muchos
animales este puede inhibir la accion de las enzimas corporales

e Mercurio, este es un elemento metalico y puede causar enfermedades
atreves de envenenamiento

¢ Nitratos y fosfatos

Los contaminantes de aguas residuales estan clasificados en fisicos, biolégicos y
quimicos como se muestra en la tabla 1.

Tabla 1. Contaminantes quimicos y bil6gicos Raffo & Ruiz (2014).

Caracter .
. Cianuros y Fenoles
antropogenico
Metales toxicos como Hierro, Manganeso, Plomo,
Mercurio, Arsénico, entre otros.
Quimicos
Quimicos Compuestos Nitrogenados
corrientes
Colorantes
Sustancias organicas
. Ascarislumbricoides, Fasciola hepdtica, Taenia saginata,
Helmintos . .
Trichuris.
R Hongos Aspergillus fumigatus, Candida albanicans.
Bilogicos & pergillus fumigatus,
Bacterias Salmonella typhi, Escherichiacoli, Shigella.
Virus Adenovirus, rotavirus.

14
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1.3 Contaminantes emergentes

El termino de contaminantes emergentes (CEs) se utiliza para referirse a
compuestos de distinto origen y naturaleza quimica, cuya presencia en el medio
ambiente no se considera significativa en términos de distribucion y/o
concentracion, por lo que pasan inadvertidos. No obstante, actualmente son
detectados en diversos cuerpos de agua y tienen el potencial de ocasionar un
impacto ecoldgico negativo, provocando efectos adversos en la salud Gil et al.,
(2012).

Se les llama emergentes por que no cuentan con regulacién ambiental ya que son
dificiles de detectar, porque se encuentran en concentraciones generalmente partes
por millon o partes por trillon Rodriguez (2019).

Los contaminantes emergentes son un grupo de amplia variedad que abarca
compuestos quimicos, productos farmacéuticos, productos de cuidado personal,
agentes tensoactivos, plastificantes y aditivos industriales presentes principalmente
en aguas residuales tanto domesticas como industriales que no reciben
tratamientos para la degradacion quimica para estos contaminantes emergentes,
por este motivo la concentracion aumenta y se convierte en significativa y peligrosa
para los seres vivos Martinez (2020).

Entre los principales contaminantes emergentes, son destacados los productos
farmacéuticos, surfactantes, plaguicidas, y una gran variedad de compuestos
quimicos que alteran las funciones endocrinas Garcia (2011).

Diversos grupos de cientificos a nivel internacional han definido entre las clases de
contaminantes emergentes las que demandas una mayor atencion por la escasez
de datos ambientales, eco toxicoldgicos y meétodos para su analisis, debido a
posibles consecuencias de su presencia en el medio ambiente, segun Gil et al.,
(2012). Esta clase de contaminantes emergentes son:

Pesticidas o Plaguicidas.

Farmacos.

Drogas ilicitas.

Hormonas esteroides.

Compuestos estilo de vida (Cafeina Nicotina).
Surfactantes.

Productos para tratamiento de agua.
Parafinas cloradas.

Metabolismos y/o productos de degradacion de las clases de sustancias
anteriores.

Aditivos industriales y subproductos.

e Retardantes de llama/fuego.

15
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e Aditivos alimentarios.

En la tabla 2 se muestra los tipos de Ces, asi como su definicién, sus efectos y su
principal clasificacion.

Tabla 2. Tipos de CEs Aranda (2022).
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1.3.1 Farmacos

Los farmacos son sustancias quimicas puras, utilizados en el tratamiento, curacion,
prevencion o diagnostico de una enfermedad, para evitar la aparicion de un proceso
fisiolégico no deseado Osorio (2018). Los farmacos estan disefiados para ejercer
un trabajo terapéutico por lo que son persistentes y pueden mantener su estructura
quimica asi mismo algunos estan disefiados para disolverse en aceite y no en agua.

Actualmente los farmacos se consideran una nueva clase de contaminantes en el
medio ambiente, estos pueden incluir hormonas, antibidticos, analgésicos,
tranquilizantes, entre otros, estos contaminantes se han encontrado en el agua
subterranea e incluso en el agua potable, estos provienen de excrecion ya que, no
todo se metaboliza en el organismo de las personas, también provienen de la
fabricacion y la mala disposicion de los residuos de este.

Los productos farmacéuticos cuando son liberados en el medio ambiente pueden
imponer toxicidad, en cualquier nivel de la jerarquia bioldgica, desde células,
organos del cuerpo, organismos, poblacion, ecosistemas o la ecosfera, ademas, de
los efectos toxicos, ciertas clases de productos farmacéuticos como los antibidticos
pueden causar en cambio irreversible a lo largo plazo en el genoma de los
microorganismos lo que los hace resistentes en su presencia Klavarioti (2009).

En la tabla 3 se presentan los farmacos mas comunmente encontrados en el medio
ambiente.

Tabla 3. Productos farmacéuticos mas frecuentemente encontrados en el medio ambiente
Rodea (2019).

Estru a mo

Nombre

Antiinflamatorios y Analgésico
O . OH
Aspirina
O\[‘(
O
Cl
Diclofenaco
NH
Cl OH
O
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1.3.2 Ibuprofeno y medio ambiente

El ibuprofeno es un derivado quiral del acido propidnico que pertenece a la clase de
farmacos antiinflamatorios no esteroideos, por sus propiedades analgésicas,
antipiréticas y antinflamatorias, se utiliza en el tratamiento de sus afecciones
inflamatorias como artritis reumatoide, osteoartritis, dolor leve a moderado,
dismenorrea, dolor de cabeza y fiebre (AINE).

La dosis de ingrediente activo comun en tabletas es de 200,400,600 y 800 mg las
formas de dosificacion de venta libre son principalmente de 200 y 400 mg, otras
formas de dosificacion comunes son capsulas, jarabes, suspensiones, supositorios,
dosificaciones topicas como cremas y geles. El ibuprofeno es administrado por via
oral se absorbe rapidamente en el tracto gastrointestinal, después de una dosis oral
unica con el estbmago vacio, el ibuprofeno tiene una gran capacidad de union a
proteinas (98%) y se excreta a través de los rifiones, la vida media biolégica es
de2 a 4 h, después de 24 h el 100 % del principio activo se excreta en orina BASF
(2021). En la tabla 4 se presenta la informacion quimica del Ibuprofeno y en la tabla
5 sus propiedades fisicas y quimicas.

Tabla 4. Informacién quimica del ibuprofeno BASF (2021).

Ibuprofeno
Nombre quimico Acido propanoico (2RS) — 2[4 — (2 — Metilpropil) Fenil]
Numero CAS 156887 — 27 -1
Numero EINECS 239—-784—-6
Férmula molecular Ci1,H150,
g
Peso molecular 206,28—
mol

Tabla 5. Propiedades fisicas y quimicas del ibuprofeno BASF (2021).

Propiedades fisicas y quimicas del ibuprofeno

Apariencia fisica Polvo cristalino
Color Blanco
Olor Caracteristico
Intervalo de fusion 75—-78°C
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oye m
Solubilidad 5,2 mg
ml

Coeficiente de particion: 33

n — octanol/agua

Una vez eliminados del organismo a través de las excretas, este farmaco pasa a la
red cloacal, la cual recibe un tratamiento primario, secundario y en algunos casos
terciarios, los cuales consisten en una combinacion de procesos fisicos, quimicos y
bioldgicos. La eficiencia de eliminacion de los CEs luego de este tratamiento varia
dentro de un amplio rango y depende de la estructura quimica de la molécula del
farmaco, el lbuprofeno puede ser eliminado con una eficiencia de entre el
74% y 100% durante el tratamiento de estas aguas Thomas y Foster (2004).

Una caracteristica general de los productos farmacéuticos es que no se metabolizan
totalmente en el organismo, por lo que en muchos casos mas del 70% es liberado
al ambiente como compuesto alternativo a través de las heces y la orina Jembea
(2006). Por otra parte, las tecnologias de tratamiento de aguas residuales conocidas
hasta el momento resultan poco efectivas para eliminar la mayoria de los
compuestos bildgicamente activos asi, estos compuestos pueden estar en contacto
con los diferentes organismos del ecosistema Jones et al., (2005).

Debido a la presencia de farmacos ene el ambiente es reciente hallazgo, todavia
existe poca informacion acerca de los mecanismos de toxicidad y, por lo tanto, de
estandares de concentracién aceptables para la biota USEPA (2008). En Europa
existen aproximadamente 400 compuestos quimicos activos que se utilizan
actualmente para curar la salud humana y animal, de este modo, la gran variedad
de estructuras quimicas que deberian ser monitoreadas en el ambiente, como asi
también sus diversas influencias sobre los organismos vivos, resulta tarea
complicada, entre toda la variedad de compuestos quimicos se destacan los
antibidticos, los medicamentos que regulan el metabolismo de los lipidos, los
agentes hormonales, los farmacos antiepilépticos los antinflamatorios no esteroides.

Los antinflamatorios no esteroides, conocidos como AINEs, tal como el ibuprofeno,
se encuentran entre los farmacos mas utilizados principalmente debido a la
automedicacion. a mayoria de los AINEs contienen grupos funcionales muy
resistentes al metabolismo por ejemplo, grupos aromaticos (—F,—Cl, CFsetc.), lo
que aumenta su vida media el el cuerpo humano y prolonga el tiempo de
degradacion en el ambiente, de este modo, son moléculas estables y pueden ser
persistentes en los cuerpos de agua naturales por periodos de tiempo de entre dias
y meses Bennotti & Brownaweli (2009).
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1.4 Procesos de oxidacion avanzada

Los procesos de oxidacion avanzada (POAs “Advanced Oxidation Processes”) son
procesos fisicoquimicos capaces de producir cambios profundos en la estructura
quimica de los contaminantes. El concepto fue inicialmente por Glaze y
colaboradores, quienes definieron las POAs como los procesos que involucran la
generacion y uso de especies transitorias poderosas, fundamentalmente el radical
hidroxilo (OH—), este radical puede ser generado por medios fotoquimicos (incluida
la luz solar) o por otras formas de energia, y posee la efectividad para la oxidacién
de materia organica Doménch (2004).

Algunos POAs, como la fotocatalisis heterogénea, la radiolisis y otras técnicas
avanzadas, recurren ademas a reductores quimicos que permiten realizar
transformaciones en contaminantes téxicos poco susceptibles a la oxidacion, como
iones metalicos o compuestos halogenados. El poder de oxidacion de este radical
es unicamente superado por el del fluor, en la tabla 6 se observa los potenciales de
oxidacion de distintas especies quimicas

Tabla 6. Potencial de oxidacion de diferentes especies Doménch (2004).

Especies Potencial de oxidacién E°(V, 25°C)
Fluor (F) 3.03
Radical hidroxilo (OH) 2.8
Oxigeno atomico (0,) 2.42
Ozono (03) 2.07
Peréxido de hidrogeno (H,0,) 1.78
Radical Perhidroxilo (HO,) 1.7
Permanganato (Mn0,) 1.68
Di6xido de cloro (HCLO) 1.57
Acido hipoclorosov(HCLO) 1.49
Cloro (Cl,) 1.36
Bromo (Bry) 1.09
Yodo (1) 0.59
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Los procesos de oxidacion avanzada se caracterizan por aprovechar la alta
reactividad del radical OH — como agente oxidante para oxidar la materia organica
disuelta en el agua hasta convertirla en diéxido de carbono y agua (mineralizacion)
o al menos compuestos menos peligrosos, en la tabla 7 se presentan las principales
tecnologias de oxidacion avanzada Doménech (2004).

Tabla 7. POAs mas comunes Doménch (2004).

Procesos de oxidacion avanzada mas comunes
Ozonizacion (053)

Ozonizacidén en combinacion con peroxido de hidrégeno (05/H,0,)

Irradiacion ultravioleta (UV)

Irradiacion ultravioleta con ozono(UV /053)

Irradacién ultravioleta con ozono y peroxido de hidrégeno (0;/UV /H,0,)

Cavitaciéon hidrodindmica y acustica, procesos de fenton (Fe, +/H,0,)

Reacciones foto — fenton

Oxidacion electroquimica

Fotocatalisis

Los procesos de oxidacion avanzada son aprovechados para el tratamiento de
aguas residuales domésticas e industriales cuando nos son efectivos los
tratamientos convencionales o como complemento de estos para tratar
contaminantes organicos mas complejos que no han podido ser removidos; como
son por ejemplo los contaminantes emergentes como farmacos, aditivos de la
industria textil, cosmética, los plastificantes entre otros, en la tabla 8 se muestran
algunas de las ventajas, asi como los inconvenientes de los POAs.

Tabla 8. Ventajas y desventajas de los procesos de oxidacion avanzada Doménch (2004).
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Ventajas
-La mineralizacion completa del contaminante

-No generan lodos que posteriormente necesitan
tratamiento y/o disposicion

-Son efectivos para contaminantes resistentes a
otros métodos de tratamiento, principalmente
los bioldgicos

-La mejora de las caracteristicas organolépticas
del agua tratada

sobra la salud de
desinfectantes y oxidantes residuales como el

-Eliminan  efectos

cloro

-La posibilidad de tratar contaminantes que se
encuentran en muy baja concentracion

-Los reactivos utilizados como oxidantes son
generalmente sustancias que se descomponen
durante el proceso en productos inocuos.

Desventajas

-Elevado
(ozono y UV)

costo de algunos reactivos

-Necesitan, en alguno procesos tiempos de
reaccion elevados

-Los costos de inversion y operacion pueden ser
elevados

-Es necesario mano de obra especializada
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1.4.1 Fotocatalisis

La fotocatalisis inducida con luz solar es uno de los métodos empleados en el
tratamiento de aguas residuales, siendo muy eficiente alcanzando en muchos casos
le degradacion completa de los contaminantes a lo mineralizacién. En los ultimos
afios, se ha reportado el uso de agentes oxidantes como fotocatalizador
(fotocatalisis) para el tratamiento del agua; cuando un agente oxidante es irradiado
con una longitud de onda < 380 nm, produce reactivos altamente activos como
radicales hidroxilos generados a través de la oxidacion del agua, se ha demostrado
que estas especias mineralizan una amplia gama de compuestos organicos,
incluidos los aromaticos y alifaticos, tintes pesticidas y herbicidas Maroga et al.,
(2012).

Se han implementado diversos métodos de remediacion, entre ellos los procesos
de oxidacion avanzada (POA) que son considerados eficientes y prometedores para
degradar contaminantes. La fotocatalisis se define como una reaccion catalitica que
requiera la absorcidén de energia, donde la reaccion se lleva a cabo por una accion
fotoquimica de un determinado compuesto, a causa de su interaccion con una
especie quimica fotosensible Oturan y Aaron., (2014).

La clasificacion de la fotocatalisis esta determinada fotocatalisis homogénea donde
todos los elementos presentes en el proceso de degradacion, como catalizador y el
sustrato, se encuentran en la misma fase; caso contrario el que se presenta en la
fotocatalisis heterogénea, donde dichos elementos deben encontrarse en diferente
fase como solido-liquido o sélido-gas. Una de las principales ventajas que presentan
los sistemas de catalisis heterogénea, frente a los sistemas homogéneos, es la
capacidad de retirar el catalizador y posteriormente reutilizarlo sin pérdida de la
actividad catalitica Klavarioti et al., (2009).

El proceso de fotocatalisis homogenea es un proceso avanzado de oxidacion en el
cual todas las especies cinéticamente activas incluyendo al catalizador constituyen
una misma fase (. Este proceso surge cuando Henry J.H Fenton demuestra que el
peréxido de hidrogeno podia ser activado por las sales de hierro, el fenton es un
sistema catalitico homogéneo en el cual la sal de hierro genera radicales gracias a
la interaccién del peroxido de hidrogeno con la forma reducida, el fenton posee
varias limitantes como: reduce la velocidad de oxidacion, la velocidad de reaccién
es baja, existe posibilidad de que los productos organicos e inorganicos retengan
hierro en el ciclo Gobmez y Chacén (2014).

La fotocatalisis ha sido eficiente en la degradacion y mineralizacion de compuestos
organicos bajo la accion de semiconductores. este proceso se desarrolla cuando la
incidencia de la energia (hv) de un fotdn es igual o mayor a la energia del ancho de
banda del semiconductor (Eg), produciendo la excitacion de un electron desde la
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banda de valencia (BV) hasta la banda de conduccion (BC), generando un electrén
hueco (ausencia del electron: e —/h + en la BV del material semiconductor Maroga
et al.,, (2012). En la figura 4. se muestra el proceso que sufre el catalizador al
reaccionar con la radiacion UV, liberando radicales de hidroxilo que al tener contacto
con contaminantes especificos estos son degradados o mineralizados.

>
9
+

BC e

hv 232eV

Eg

Energia del electrén

'OH +H'

Figura 4. Proceso fotocatalitico de especies oxidantes Fernandez (2004).
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1.5 Reactores fotocataliticos.

Un reactor fotocatalitico es un dispositivo disefiado para llevar a cabo reacciones
foto cataliticas, las cuales son procesos quimicos acelerados por la presencia de un
catalizador y la absorcién de luz. Estos reactores pueden variar en tamafo como
forma, dependiendo del tipo de iluminacién utilizada a su disposicion, este tipo de
reactor permite el analisis cualitativo como cuantitativo de las reacciones la
descomposicion y degradacion de contaminantes hasta organismos presentes en
las muestras de agua. los reactores fotocataliticos para el tratamiento de agua se
pueden clasificar de acuerdo con sus caracteristicas de disefio Ramirez (2013).

a) Estado del fotocatalizador: el fotocatalizador puede estar suspendido o
adherido a un soporte:

¢ Reactores fotocataliticos agitados (catalizador en suspension).

o Reactores fotocataliticos con el catalizador inmovilizado (fijado en un
soporte).

b) Tipo de iluminacion: El tipo de irradiacion es un asunto mayor en el disefo
de foto reactores. Los reactores pueden ser irradiados usando

e Lamparas de UV policromaticas

e Luzsolar

Los reactores iluminados por luz solar se dividen en dos categorias: los reactores
solares no concentrados y los concentrados los primeros emplean intensidades
iguales o menores a la radiacién solar natural, mientras que los reactores solares
concentrados utilizan intensidades de irradiacion que supera la equivalente a la del
sol.

c) Posicién de la fuente de irradiacion: La composicion de la lampara o fuente
de irradiacidon es una caracteristica que resalta de un reactor fotocatalitico.
La posicion de la lampara determina diferentes configuraciones:

e Reactores con una fuente de luz inmersa

e Reactores con una fuente de luz externa

¢ Reactores con fuente de luz distribuidas

En los reactores con una fuente inmersa, la lampara se ubica dentro de la unidad,
en los de fuente externa, las lamparas se colocan fuera del reactor, en los reactores
con fuentes distribuidas, la irradiacion es transportada de la fuente de reactor por
medio Opticos tales como reflectores o guias de luz. En la figura 6 se muestran los
dos disenios mas comunes de reactores foto cataliticos,
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Figura 5.a) reactor fotocatalitico de recirculacién b) reactor fotocatalitico fijo Dominguez
(2017).

1.5.1 Aplicacién de los reactores fotocataliticos

Las aplicaciones de los reactores fotocataliticos son diversas ademas aprovechan
la capacidad de estos sistemas para la acelerar reacciones quimicas mediante la
luz, algunas de las aplicaciones mas destacadas incluyen:

e Tratamiento de aguas residuales: los reactores fotocataliticos pueden
descomponer contaminantes organicos e inorganicos presentes en el agua,
convirtiéendolos en sustancias menos nocivas o inocuas.

e Vidrio auto limpiante: utilizando especies oxidantes ((Ti0,, H,0,, 05 etc.), los
reactores fotocataliticos pueden descomponer la materia organica presentes
en la superficie del vidrio, manteniéndolas limpias.

e Desinfeccion del agua: mediante fotocatalizadores es posible desinfectar el
agua eliminando microorganismos dafinos por medio de la luz solar.

Estas aplicaciones demuestran la versatilidad de los reactores fotocataliticos y su
potencial para contribuir en areas de sostenibilidad ambiental y la salud publica.

En este trabajo de investigacion se presenta el estudio de un reactor fotocatalitico,
para la degradacién de contaminantes emergentes, en este caso se utilizd el
farmaco Ibuprofeno y colorante verde malaquita, en México es ampliamente usado
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y necesita tratamiento antes de ser arrojados a las aguas superficiales,
subterraneas y mares para ya no causen impactos ambientales.

Una aplicacion bastante interesante es la desinfeccién de agua, tecnologia que
puede llegar a tener un alto grado de éxito de aplicabilidad, siendo una alternativa
muy util e indispensable para ayudar al mejoramiento del medio ambiente haciendo
uso de estos reactores, ya que esta tecnologia es capaz de degradar diferentes
tipos de microrganismo y sustancias quimicas presentes en el agua no potable que
son perjudiciales para el ambiente y los seres vivos

1.5.2 Parametros para el funcionamiento del reactor fotocatalitico.

Un gran numero de parametros influyen tanto cualitativamente como
cuantitativamente en la reaccion fotocatalitica y como consecuencia resultan
determinantes en la eficiencia global del proceso a continuacién se mencionan los
parametros mas importantes.

a) calidad del agua a tratar

La presencia de turbidez, sélidos en suspension materia organica e inorganica en
el agua a tratar pueden restar eficiencia a la oxidacion fotocatalitica de las especies
oxidantes, la turbidez interfiere en la interaccion de la luz ultravioleta y la especie
reduciendo la eficiencia de la reaccién de detoxificacion.

b) catalizador

A partir de una determinada concentracion, los fendmenos de dispersion vy
apantallamiento de la radiacién, debido a las particulas en suspension, comienza a
hacerse significativos, impidiendo Ila completa iluminacion del sdlido.
Concentraciones elevadas de catalizador pueden dar lugar a una disminucion de la
velocidad de reaccion, teniendo en cuenta lo anterior es recomendable trabajar con
una concentracion de foto catalizador cerca al punto donde se alcanza el estado
estacionario, en este limite corresponde con la cantidad maxima de superficie
expuesta, estan completamente iluminadas, para cantidades mayores de
catalizador ocurre un efecto de filtrado de las particulas en excesivo esto quiere
decir la concentracion optima de foto catalizador correspondera con la minima
cantidad de este para alcanzar la velocidad de reaccion maxima.

c) concentracion e iluminacion de la especie oxidante

Estudios realizados sobre la influencia de la concentracion de catalizador en la
eficiencia del proceso, los resultados son muy diferentes pero de todos ellos se
deduce que la forma en que la radiacién incide cobre el reactor y la longitud del
camino optico de esta en su interior son fundamentales para determinar la
concentracion optima de catalizador.

d) concentracion del contaminante
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e Al aumentar la concentracion también aumenta la absorcion, lo que conlleva
una saturacion de la superficie de la especie oxidante.

e La generacion y migracion de los electrones, huecos fotogenerados y su
reaccion con los compuestos organicos son dos procesos que tiene lugar en
serie. Asi cada etapa puede ser limitante del proceso, bajas concentraciones
la reaccion de los radicales con los compuestos organicos es la que controla
el proceso y se incrementa al aumentar la concentracion, sin embargo a altas
concentraciones, la generacién y migracion de los radicales es la que
controla el proceso y se incrementa al aumentar la concentracion.

e Hay que tener en cuenta que al elevar la concentracion se incrementa la
concentracion de intermedios que pueden interferir en la degradacion del
compuesto inicial.

e) presion de oxigeno

Generalmente, se asume que 0, se adsorbe en la superficie del catalizador a partir
de la fase liquida, donde su concentracién, de acuerdo con la ley de Henry, es
proporcional a la fase gaseosa, el comportamiento del oxigeno como aceptor de
electrones permite el desarrollo de las reacciones fotocataliticos minimizando los
procesos de recombinacién de los pares de electro/hueco, a la vez que no compite
con e contaminante por los centros de adsorcion. Sin embargo, algunos autores han
encontrado que concentraciones demasiado altas de oxigeno se ralentiza la
velocidad de degradacion: esto ha sido atribuido a una alta hidroxilacion de la
superficie del semi conductor que inhibe la adsorcion de los compuestos organicos
a degradar en los centros activos.

f) propiedades del fluido

En este trabajo se tomara en cuenta las propiedades del fluido asi como la
turbulencia para posteriormente llevar a cabo una simulacién del comportamiento
del fluido dentro del reactor entre las propiedades que se tomaran encueta sera la
viscosidad, densidad, conductividad térmica y capacidad calorifica.

g) turbulencia del flujo

La forma en la que un fluido fluye a lo largo de una tuberia puede dividirse en laminar
y turbulento. En la primera las particulas fluyen de manera ordenada mientras que
en la segunda se crean cambios bruscos de presion y velocidad que tienen por
consecuencia el aparecimiento de voértices de diferentes escalas, uno de los
principales requerimientos del reactor tubular es que se opere en la region
turbulenta, esto es decir a numeros de Reynolds iguales o por encima de 4000. El
numero de Reynolds es una ecuacion de Navier-Stokes que gobiernan el
movimiento de los fluidos.
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Ngr. = Numero adimensional Reynolds

3
V = Velocidad del flujo (m3/s)
D = Diametro de la tuberia
u = Viscosidad dinamica del fluido

k
p = Densidad del fluido (m_g)

h) tiempo de residencia

Se refiere al tiempo que una sustancia o particula permanece dentro de un reactor,
en este trabajo es el tiempo en el que el ibuprofeno estan expuestos a la luz
ultravioleta y las especies oxidantes. Un tiempo de residencia adecuado garantiza
que las moléculas del Ibuprofeno interactiuen con los fotones y el catalizador lo que
favorece la degradacion de los contaminantes.

i) flujo fotdnico

El flujo fotonico se define como la cantidad de radiacion en mW /cm? adsorbida por
el catalizador. Asi se han determinado dos regimenes de la reaccion foto catalitica
respecto al flujo foténico de la radiacion ultravioleta. Se han indicado que para flujos
de asta 25mW/cm? los electrones y huecos generados son consumidos
preferentemente por los reactivos quimicos mas que por la velocidad de
recombinacion.

j) radiacion
Las propiedades desinfectantes de la luz UV por si solas (fotdlisis), han demostrado
ser muy efectiva para propositos de desinfeccion, sin embargo, deben ser
considerados aspectos como que las diferentes respuestas de ibuprofeno a los
efectos de degradaciéon de la luz UV. La elecciéon de la longitud de onda UV es
importante ya que el mecanismo de inactivacién inducida por la luz UV difiere con
las diferentes longitudes de onda utilizadas, los mecanismos reparaciones en
ausencia de luz también puede tener lugar, sin embargo se considera que la
reactivacion con foto es el mas problematica de los métodos, ya que en algunos

casos puede revertir los efectos de la desinfeccion UV en varias horas de
tratamiento Robertson et al., (2005).

k) radiaciéon UV — A,UV —By UV —C

La radiacion solar comprende desde rayos infrarrojos hasta espectro ultravioleta UV
se define en cuatro regiones cada uno con distintos rangos de longitud de ondas:
UV al vacio entre 100 y 200 nm , UV de onda corta UV — C entre 200 y 280 nm, UV
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de onda media UV — B 280 y 315 nm UV-B y UV onda larga UV — A 315 y 400 nm.
La luz solar consiste principalmente en radiacion UV — A ya que tanto las
radiaciones UV — B y UV — C no alcanza la tierra debido a que la capa de ozono las
absorbe, la radiacién mas eficaz es la UV de onda corta de UV — C con longitud de
onda de 253,7 nm Martinez (2020).

l) Intensidad de radiacion

La radiacion es un factor importante para considerar ya que si esta es menor la
cantidad de fotones se reduce y directamente proporcional varia la concentracion
del catalizador, esto sucede porque los fotones proporcionan energia al catalizador,
entre mayor cantidad de fotones mayor cantidad de catalizador para aprovechar esa
energia y generar la degradacion, asi mismo si la intensidad de radiaciéon es menor
el porcentaje de degradacion sera menor Tipaz y Morales (2012).

m) lamparas de luz ultravioleta (UV)

El mecanismo que usa la lampara ultravioleta es sencillo: dentro de la lampara que
es un tubo echo de cuarzo o silice, un arco eléctrico golpea una mezcla de vapor de
mercurio y argdén que hay en el interior. Los atomos de mercurio se excitan y cunado
los electrones de las oOrbitas externas descienden a orbitas de menor nivel
energético, emiten la energia sobrante en forma de radiacion ultravioleta. Las
lamparas mas empleadas son de mercurio, xenon y los denominados simuladores
solares. Estas lamparas proporcionan luz en un rango de longitudes de onda por
debajo de los 400 nm, esencial para la excitacion del catalizador, algunas lamparas
proporcionan luz monocromatica y otras un intervalo de longitudes de onda; en
ocasiones se usan filtros a fin de obtener luz monocromatica. Las intensidades mas
empleadas van de los 2 — 135 mW /cm? y las potencias de unas pocas decenas a
cientos de vatios, el empleo de lamparas permite la caracterizacion precisa del tipo
e intensidad de luz que se obtiene.
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1.6 Dinamica de fluidos computacional

La dinamica de fluidos computacional (Computational Fluid Dynamics, CFD) se ha
convertido en una herramienta util en el analisis de sistemas de interés practico, que
incluyen fendmenos fisicos y quimicos involucrados con el movimiento de fluidos;
tales fendmenos se puede transferir masa, cantidad de movimiento energia y
especie quimica (que puede reaccionar o no) de una regién a otra o de un tiempo
inicial a otro tiempo.

Para simular el flujo, se tiene dos alternativas:

e Simulacién Numérica de fluidos (Direct Numerical Simulation, DNS);
e Simulacién de grandes escalas Largeeddy simulation, LES);

En este trabajo de investigacion se realizara una simulacion numérica (DNS).

1.6.1 Simulacion numeérica de fluidos

La DNS consiste en discretizar directamente las ecuaciones instantaneas que
gobiernan el movimiento del flujo, validadas tanto para flujo laminar como para flujo
turbulento y resolverlas numéricamente, la discretizacion resuelve todas las escalas
espaciales y temporales de las variables del flujo, por lo tanto no requiere de ningun
modelo adicional, en un flujo turbulento no reactivo para capturar todas las escalas,
el numero de puntos de discretizacion es funcidén practicamente el Numero de
Reynolds elevado al cubo, por lo que la DNS requiere de medios de computacion
considerables debido a que los tiempos de calculo son exigentes por ser siempre
de calculo tridimensional y temporal.

1.6.2 Fundamento matematico

El fundamento matematico para la simulacion numérica de fluidos se basa en
resolver ecuaciones que describen los flujos de fluidos. Estas ecuaciones son
generalmente Navier-stokes, ecuaciones de conservacion y las ecuaciones
gobernantes. En esta simulacién numeérica se utilizaran las ecuaciones gobernantes
debido a las variables que influyen en el proceso.

e ecuaciones gobernantes

También conocido como el método de volumen de control es una técnica numérica
utilizada para resolver ecuaciones diferenciales parciales (EDP), a diferencia del
método de los elementos finitos, que se centra en la aproximacion de soluciones a
puntos nodales, el método de volumen finito se basa en la discretizacién del dominio
en volumenes o celdas.

El método de volumen finito tiene la ventaja de conservar las propiedades fisicas
las cantidades conservativas en el dominio, lo que lo hace especialmente adecuada
para problemas de conservacion, dinamica de fluidos, transferencia de calor y
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reacciones basado en volumen de control permite una buena captura de los
gradientes y discontinuidades en el dominio. Este método garantiza la conservacion
de la variable sobre cada celda es decir: los flujos entrantes a la celda deber ser
iguales a los flujos salientes esta propiedad, debido a la formulacién, se cumple sea
cual sea el volumen de las celdas.

Ecuacion de continuidad.

dpdt+V-(pv>)=0
Ecuacion de conservacion de momentum.

p-Dv™"Dx =Vtij—V p+ pF
Ecuacion de conservacion de energia

p*DEDx+p-(V-v™)= 0pdt—Vp+pF
Para obtener la Ecuacion de Navier-Stokes
p Dv™7Dt = p(dv™"0t+ v~ - Vv™) = =Vp + 0Vv~

Donde

p = Es la densidad del fluido

V = Esun operador vectorial de sistema de
cordenadas.

v~ = Es el vector de velocidades

E = Energia interna

F = Fuerza

q = Fuente de calor

Vq = Perdida de calor por conduccion
tij = Viscocidad

t = tiempo

6 = Coeficiente de viscocidad dinamica.
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1.7 Antecedentes.

Existen distintos trabajos reportados en relacion con el tratamiento de
contaminantes presentes en el agua utilizando Procesos de Oxidacion Avanzada,
sin embargo, es de importancia el analisis bibliografico con el objetivo de conocer
condiciones de operacion diversas para lograr una mejor optimizacion de cada
proceso. En la tabla 10 se describen algunos de los estudios reportados mas

representativos de los ultimos afios:
Tabla 10. Estado del arte.

Método
uv — A/Tio,
uv — A/Tio,
uv — A/Tio,
uv — A/Tio,

Descripcion (Tipo de reactor, datos, y resultados)

Esta propuesta comprende la construccion de un reactor foto
catalitico utilizando UV — Ay TiO, como catalizador,
aprovechando el oxigeno molecular y el peroxido de hidrogeno
como agentes oxidantes, formando especies reactivas del
oxigeno y propiciando asi una degradacion eficiente de los
contaminantes presentes en el agua, el resultado es compuestos
de minima bioacumulacion y de poca toxicidad. usando el
reactor fotocatalitico disefiado se evalua la degradacion del
contaminante 1,2 — dihidroxibenceno e inactivacion
microbiana de E. coli en aguas simuladas.

Se construy6 un reactor con lampara ultravioleta UV artificial,
alrededor del cual se movilizarian los tratamientos durante un
periodo de 120 min, se utiliz6 el espectrofotometro “Agilent
Technologies” (modelo Cary 8454), el limite de deteccion

(1.60%) y de cuantificacion 5.34% del Diuron, se

analizaron 15 tratamientos, los cuales estaban compuestos por
concentraciones de 3,6,9,15y 20 % de Diuron con

0,100y 200 % de TiO,, las muestras fueron tomadas de

0 a 120 min.

Esta investigacion plantea la construccion y evaluacion de un
reactor tubular fotocatalitico UV — A. Para el proceso se utilizo
TiO,(Degussa P25) 1la cual impulsa el proceso de
decoloracion de las sustancias contaminantes a tratar, el
seguimiento del proceso se realizo evaluando la degradacion del
colorante Rodamina B mediante pruebas de absorbancia. Los
resultados obtenidos corroboran la efectividad del proceso
fotocatalitico, dado que se logran altos porcentajes de
degradacion de la especie quimica; demostrando con ello la
aplicabilidad de esta técnica para el tratamiento eficiente de
residuos organicos

En esta investigacion en disefiar, construir y evaluar un reactor
fotocatalitico de placa plana para degradar
acido tereftalitico C4H,(COOH,). Para construir el reactor,
se procedio a realizar los disefios del distribuidor de la tuberia
perforada; se calculo el diametro de la tuberia y la potencia de
la bomba requerida para mantener el régimen de flujo

Autor

Lasso
(2023)

Alfaro
(2020)

Ramirez
(2013)

Guzman
&
Castilla
(2012)
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Simulacién
numérica de fluidos

uv
— A/Ti0,/0;
/H20;

UV — A/05/H,0,

UV — A/03/H,0,

pertinente. El area total del reactor fue de 1.25m, y se
construyo6 con una inclinacién de 10.4°. Se realizaron corridas
sin catalizador para estimar un blanco de degradacién y con el
catalizador para estimar el efecto de la fotocatalisis, los
resultados mostraron que el reactor de placa plana degrada
aceptablemente el acido tereftalico

La CFD puede utilizarse para simular y optimizar el disefio de
reactores quimicos, permitiendo analizar el flujo de reactantes,
la distribucién de la temperatura, la cinética de reaccion y otros
parametros importantes. En este trabajo se mostrard el disefio y
la simulacion de un mezclador térmico utilizando dindmica de
fluidos computacional (CFAD) modelando y analizando el flujo
de fluidos y la transferencia de calor en el dispositivo.

Este proyecto propone el disefio, construccion y evaluacion de
un reactor con una geometria en forma de espiral para degradar
acido salicilico aplicando los POAs (procesos de oxidacion
avanzada) basados en la generacion de especies quimicas
oxidantes y altamente reactivas. Entre los més estudiados se
encuentran los procesos UV — A, 03 y H,0, que se presentan
en esta investigacion. se efectud el disefio del rector que
permitiera tratar nuestro contaminante y se pudieran llevar
lodos los POAs antes mencionados.

Se efectud un analisis cuantitativo y cualitativo de la oxidacion
de Paracetamol CgHqNO,, se lograron eficiencias de hasta
99.99 % en un tiempo de 60 min cuando fue utilizado
2mlL de H,0,/UV — A/0O;.

Se llevo a cabo la degradacion del Naproxeno Cy,H;3NaO; en
solucion acuosa, se aplicaron diversos métodos de oxidacion
avanzada, para lo cual se adicionaron diferentes agentes
oxidantes y la fuente de radiacion H,0,/UV — A/O5. se
evaluaron parametros experimentales como: la concentracion
inicial del contaminante y de los agentes, pH y el tiempo de
tratamiento.se obtuvieron eficiencias de degradacion de hasta
99% cuando fue utilizado 4 mL de los catalizadores

Sernas
et, al
(2023)

Aranda
(2022)

Palermo
(2022)

Vazquez
(2021)
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CAPITULO 2. Desarrollo
experimental
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2.1 Descripcién general

En este capitulo, se detalla la metodologia empleada para disefiar y construir un
reactor fotocatalitico con la finalidad de degradar dos contaminantes emergentes de
interés cientifico: el farmaco ibuprofeno y el colorante verde malaquita, aplicando
diversos Procesos de Oxidacion Avanzada (POA), especificamente:
UV,H,0, 05,UV/H,0, y UV /H,0,/05.

El desarrollo del proyecto de investigacion se dividié en cinco etapas las cuales se
observan en la figura 6, cada una de ellas son descritas en las secciones

posteriores.
Reactor
v fotocatalitico
Estudio Seleccion
Bibliografico L 3
w Contaminantes

Diseno asistido a computadora (CAD)
v Prototipo A, Ansys SpaceClaim
Diseno del
Reactor

— e

cU A Disefo asistido a computadora (CAD)

Prototipo B, Ansys SpaceClaim

e p ys Sp:

GJ Segmentacion del CAD

v en New Creality Slicer

E Construccion ,‘ Impresion en 3D
- — i

L \\\

qJ A cCalibracién de impresora y

Q configuracion de temperatura

Preparacion de la Caracterizacion

m muestra sintética de la muestra

O Procedimi Dispositivo Acondicionamiento del
— Experimental experimental reactor fotocatalitico

— Seleccion del método

| - T ok

e tratamiento
(D Medicién
Toxicolégica
GJ Luz ultravioleta UV H Tlampo d?'
p degradacion
D H,0, (Peroxido de Hidrogeno) >l Absorbancia —
Color
P 03 (0zono) 0, (0zono) Concentracion

|
€0, (Dioxido de Carbono) final

Visual
Evaluacion

ol

.{ Ansys AIEM

* simulacién numérica
de fluidos

Figura 6. Etapas de la experimentacion.
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2.2 Estudio bibliografico

En este trabajo de investigacion, se llevo a cabo el estudio bibliografico para disefar
construir y validar un reactor fotocatalitico. Se recopilé informacion relevante para
establecer las configuraciones operativas necesarias, asegurando el
funcionamiento adecuado del reactor en combinacién con tecnologias de oxidacion
avanzada, considerando los siguientes parametros:

e Disefo del Reactor:

Se consideraron las caracteristicas especificas de los procesos de oxidacién
avanzada (POAs) al disenar el reactor.

e Seleccion del Contaminante:

Se eligi6 el farmaco ibuprofeno y el colorante verde malaquita como contaminantes
objetivo debido a su amplio uso como su presencia en aguas residuales, se
investigaron sus propiedades y comportamiento en sistemas fotocataliticos.

e Validacion del reactor fotocatalitico

Se seleccionaron los reactivos adecuados para el tratamiento de los contaminantes,
estableciendo parametros de operacién, como concentraciones, tiempos de
tratamiento y flujo de reactivos.

e Simulacién Numérica de Fluidos:

Para comprender el comportamiento del flujo dentro del reactor, se consultaron
manuales y se realizé una simulacion numérica, esto permitié optimizar el disefio y
predecir el rendimiento del sistema.

2.3 Diseno de los reactores fotocataliticos

Al disenar el reactor fotocatalitico, fue indispensable considerar diversos factores
que intervienen en el funcionamiento optimo, algunos de los aspectos mas
importantes se enlistan a continuacion:

e Propiedades del fluido:

Las caracteristicas fisicas y quimicas del fluido (como viscosidad, densidad y
conductividad) influyen en el disefio del reactor. Estas propiedades afectan la
transferencia de masa y calor, asi como la cinética de la reaccion.

e Caudal y velocidad del fluido:

El caudal (volumen de fluido por unidad de tiempo) debe ajustarse para garantizar
una reaccion eficiente. la velocidad del fluido afecta la mezcla y la distribucién de
reactivos.

e |ntercambio de calor:
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El control de la temperatura es crucial para mantener condiciones 6ptimas de
reaccion. se deben considerar sistemas de enfriamiento o calentamiento segun las
necesidades.

e Eficiencia energética:

Disefar reactores con alta eficiencia energética minimiza pérdidas y costos
operativos. Se pueden emplear técnicas como el uso de intercambiadores de calor
0 aislamiento térmico.

e Parametros de la reaccién quimica:

La cinética de la reaccion, la concentracidon de reactivos y los productos deseados
influyen en el disefio. se busca maximizar la conversion de reactivos y minimizar
subproductos no deseado, considerando estos factores, se desarrollaron dos
prototipos de reactores, denominados Prototipo A y Prototipo B cada uno tiene
dimensiones y caracteristicas especificas. Se utilizo el software Ansys SpaceClaim
para elaborar los modelos

2.3.1 Diseino del Prototipo A

El Prototipo A es un sistema para el tratamiento de contaminantes emergentes
mediante la inyeccién controlada del analito, peréxido de hidrégeno (H,0,) y 0zono
(03) a continuacion, se describen sus caracteristicas principales:

El sistema cuenta con una entrada principal por donde se introduce la solucion
acuosa.

e Orificio superior: donde se inyecta el perdxido de hidrogeno(H,0,).
e Orificio inferior: se utiliza para la inyeccion de ozono (05).

Funcionamiento:

La solucion acuosa fluye desde la entrada hacia el interior del sistema. el peréxido
de hidrégeno (H,0,) se introduce a través del orificio superior, mientras que el ozono
05 se inyecta por el orificio inferior. El sistema esta disefado para garantizar una
mezcla homogénea y controlada de los componentes, en la figura 7 se muestra el
disefio en un plano 3D y las dimensiones del Prototipo A.

j Pieza 1 Tapa con un orificio en la parte superior

para la entrada de Ilampara UV

— Pieza 2 Reactor tubular con una entrada y dos
orificios.

v" Diametro de 19 cm

v' Altura de 23 cm

v" Grosor 0.5 cm

v" Volumen 7624 cm3 = 7.626 L
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Figura 7. Plano del Prototipo A realizado en AnsysSpaceClaim.

2.3.2 Diseno del Prototipo B

Debido a él volumen y a que se presentaron fugas en el proceso el disefio del
prototipo A, se rediseAd un consiguiendo un nuevo modelo conservando su
funcionamiento como sus caracteristicas solo modificando sus dimensiones para
cambiar el volumen y este no presente fugas, en la figura 8 se muestra las nuevas
dimensiones y la forma adecuas del Prototipo B.

' ] Pieza 1 Tapa con un orificio en la parte superior
] para la entrada de Ilampara uv
() Pieza 2 Reactor tubular con una entrada y dos
orificios.
v' Diametro de 5 cm
v' Alturade 23 cm
v" Grosor 0.5 cm
v" Volumen 450 cm® = 0.451L
}

Figura 8. Plano del Prototipo B realizado en AnsysSpaceClaim.

2.4 Construccion

La impresion en 3D ofrece la posibilidad de crear objetos unicos, personalizando
cada creacion, reduccion de costo, a partir de un software de disefio y una impresora
3D. a continuacion se presenta los pasos que se realizaron para una adecuada
impresion del reactor fotocatalitico posteriormente realizar la construccién de este,
en la tabla 10 se muestra el quipo y material utilizado en esta etapa.

Tabla 10. Equipo y materiales utilizados para la impresién del reactor en 3D
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Equipo Materiales
Impresora Creality Sermon modelo D1 3D
Drucker PLA,BLACK 195 — 210 °C.

Sofware NEW CREALITY SLICER

®.
iy

Neuw Creality Slicer
Aplicacitn

2.4.1 Segmentacion

Después de haber realizado los disefios de los prototipos estos fueron exportados
en el software New Creality Slicer donde se prepararon para poder ser impresos.

2.4.2 Calibracion de la impresora 3D

Para poder imprimir adecuadamente las piezas del reactor es necesario un proceso
de calibracién consiste en nivelar la cama de la impresora 3D correctamente. Sin
una correcta a nivelacion, las impresiones del reactor salen mal o simplemente no
salen. El primer paso de este proceso configurar la impresora en modo de nivelaciéon
haciendo un auto home y después un Disable Steppers que permite mover con
libertad el eje Y (la cama) y el eje Z (el cabezal de la boquilla), como se muestra en
la figura 9.
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Figura 9. Configuracién de nivelacién.

El segundo paso de este proceso es pasar una hoja opalina entre la boquilla y la
cama de los cinco puntos que se marcan en la figura 10, la hoja opalina de rozar
ligeramente esto se hace manualmente como se mutra en la figura 11, la distancia
optima debe de ser de 0.015mm aproximadamente.

" Hagaclicenlos
niimeros (@ ~©) para
m...nm"‘"u nivelad()nal.lfﬂl_

[l
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Figura 11. Distancia entre plancha y boquilla.

2.4.3 Temperatura de impresion

Por ultimo se configuro la temperatura de la boquilla a 210 °C y el de la cama de
60 °C como se muestra en la figura 12.

Figura 12. Configuracién de temperatura.

2.5 Procedimiento experimental.

Esta etapa del desarrollo experimental es la mas dinamica por ello se divide en la
preparacion de la muestra, el acondicionamiento del reactor basado en el dispositivo
experimental, la seleccidén de los métodos utilizados y por ultimo como se realizé la
simulacion numérica de fluidos., a continuaciéon se describe cada una de ellas.

2.5.1 Reactivos e instrumentos utilizados en el desarrollo experimental
Durante el proceso experimental, fueron utilizados diversos reactivos e
instrumentos sus caracteristicas principales se describen en la tabla 11.

Tabla 11. Descripcion de los reactivos e instrumentos que se utilizaron en el desarrollo
experimental.

Reactivos
Ibuprofeno (C13H1303)

Peso molecular: 206.28 g

T mo
Formula molecular: Cr3H1g0,
Estado de agregacion: Polvo finamente cristalizado
Punto de fusion: 76°C
Punto de ebullicién: 75 —=77°C
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Solubilidad:

Clasificacion:

Ecotoxicidad:

Peso molecular:

Formula molecular:

Estado de agregacion:

Punto de fusién:

Punto de ebullicién:

Solubilidad:

Clasificacion:

Peso molecular:

Formula molecular:

Estado de agregacion:

Punto de fusién:
Punto de ebullicién:
Solubilidad:

Clasificacion:

Peligros quimicos:

Peso molecular:

0.30i

ml

Para la salud

El producto sustancias peligrosas para el
medio ambiente y toxicas organismos
terrestres como acuaticos.

Verde Malaquita (C,3H,5CIN,)

369.91-
Ca3H,5CIN,
Polvo cristalino
159°C
N/A
Completamente soluble en agua
Colorante industrial

Ozono (03)

48.0-9-
mol

03

Gas incoloro o azulado, con olor
caracteristico
—193°C
—112°C
NA

Comburente, toxicidad aguda y peligro grave
para la salud

La sustancia se descompone al calentar
suavemente, produciendo oxigeno 'y
originando peligro de incendio y explosion.
Reacciona violentamente con compuestos
organicos e inorganicos, originando peligro
de incendio y explosion.

Peréxido de Hidrégeno (H,0,)
g

34.0147 —
mol

50




Férmula molecular: H,0,

Estado de agregacion: Liquido
Punto de fusion: —33°C
108°C

Punto de ebullicién:

Solubilidad:
Clasificacion:

Persistencia y degradabilidad:

Completamente soluble en agua.

Comburente, corrosivo y peligroso para la
salud.

El peroxido de Hidrégeno en ambiente
acudtico es sujeto a varios procesos de
reduccion u oxidacién y se descompone en

agua y oxigeno.

Agua (H,0)

Peso molecular: 18.02 9
" mol

Férmula molecular: H,0
Estado de agregacion: Liquido
Punto de fusion: 0°C
Punto de ebullicién: 100°C

Instrumentos

AN N N N N Y N N N

Reactor fotocatalitico fijo tipo batch con forma cilindrica impreso en 3D

Lampara de tratamiento UV de 11 W

Agitador magnético

Generador de Ozono (03) modelo cgoldenwall zo — 30N

Un espectrometro UV — visible de la marca Velab modelo VE — 5000V

Medidor de pH de la marca Hanna instrument modelo Hi98103

Tiras reactivas peroxido de hidrogeno(H,0,) 0 — 90 ppm de la marca instaTest
Colorimetro de la marca Hanna instrument modelo Hi711

Kit de prueba para determinacién de
ozono (03) de la marca Hanna instument modelo Hi 38054

Kit de prueba para determinacién de

diéxido de carbono (C0,) la marca Hanna instrument modelo Hi 3812

Softwares especializados
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2.5.2 Preparacion de la muestra.

Se llevo a cabo la validacion del reactor fotocatalitico mediante el tratamiento de dos
contaminantes emergentes a concentraciones conocidas, la preparacién de la
muestra se describe a continuacion:

e |buprofeno: La concentracion inicial del ibuprofeno fue 30% variando el

volumen inicial en 200mLy 150 m para la primera solucion se peso
0.006 g y 0.0045 g para la segunda solucion, se utilizd ibuprofeno grado
analitico en forma de polvo cristalino, se mantuvo en agitacién durante
60 min, aproximadamente antes de la experimentacién utilizando un agitador
electromagnético.

e Verde malaquita: Se prepar6 una solucion de verde malaquita grado analitico

con una concentracion inicial de30 %, para lo cual se pesd con 0.0045 g en

un volumen de 150mL, se mantuvo en agitacion durante 60 min
aproximadamente antes de la experimentacion utilizando un agitador
electromagnético.

2.5.3 Dispositivo experimental.

En la figura 13 se observa el dispositivo experimental utilizado para el tratamiento
de los contaminantes (Ibuprofeno y verde malaquita):

1) Entrada de la solucién

2) Lampara ultravioleta (UV) comercial de 11 W que emite en longitudes de onda
entre 4 = 200 nm — 280 nm, destacando que los procesos quimicos deseables
en esta investigacion se efectuan en 254 nm.

3) Inyeccién de ozono (0;), fue utilizado un generador comercial modelo

cgoldenwall zo — 30N con una potencia de 12 Wque utiliza aire atmosférico, con

el objetivo de minimizar los costos de operacion, fue inyectado utilizando un
difusor para garantizar el contacto con la solucion.

Inyeccion de peréxido de hidrogeno (H,0,).

Toma de muestra

Deposito de muestra

Medicion de pH, se utilizé un instrumento de marca

Hanna Instrumen modelo Hi 98103.

8) Determinacion de color, se utilizd en colorimetro de la marca
Hanna instrument modelo Hi 711, el cual utiliza un método estandar de
unidades platino cobalto (UPC), con una medicidon maxima de 500 (UPC).

9) Cuantificacion de peroéxido de hidrégeno (H,0,), se utilizaron tiras reactivas
marca inta Test 0 — 90 ppm

10) Espectrometro UV — visible de la marca Velab modelo Ve — 5000V cuenta con
un software, especializado para la caracterizacién quimica. Determinacion de
diéxido de carbono (CO,) disuelto en agua, se utilizé un kit de la marca
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Hanna instrument modelo Hi 3812, que utiliza el método volumétrico de
titulacion.

11) Determinacién de ozono (0;), se  utilizd un kit de la marca
Hanna instrument modelo Hi 38054, que utiliza un método colorimétrico
mediante la adicion de yoduro de potasio (K1).

12) Determinacién de di6xido de carbono (C0O,) disuelto en agua, se utilizé un kit
de la marca Hanna instrument modelo Hi 3812, que utiliza el método
volumétrico de titulacion.

La muestra sintética es ingresada en la parte superior del reactor fotocatalitico de
tratamiento. Se adiciono perdxido de hidrégeno (H,0,) directamente en el orificio
superior del reactor ademas, se determiné el efecto de la concentracion inicial
2,4y 6ml. El ozono (03) fue inyectado en el orificio inferior del reactor, utilizando
una piedra difusora con el objetivo de generar burbujas e incrementar el contacto
con la solucién. La caracterizacion de la muestra fue efectuada antes del tratamiento
mediante un espectrometro UV — visible obteniendo una curva de calibracion para
cada contaminante esta se mostrara en el capitulo 3, para el Iburpofeno se tomaron
muestras cada 10 min donde el tiempo total fue de 60 min y cada 20 min cuando el
tiempo de tratamiento fue de 4 hrs, para el caso del verde malaquita se tomaron
muestras cada 5 min durante 30 min de tratamiento. Es importante mencionar que
para cada toma de muestra se realizd la determinacion del
color,pH,peréxido de hidroéigeno (H,0,) y absorbancia al finalizar el tratamiento
se determiné la generacion dediéxido de carbono (CO,) y ozono (03) en el liquido
residual.
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Figura 13. Dispositivo experimental.
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2.5.4 Seleccion del método de tratamiento

Se utilizaron diversos POAs para el tratamiento del farmaco y el colorante, en la
tabla utilizados diversos Procesos de Oxidaciéon Avanzada para el tratamiento del
farmaco y el colorante, en la Tabla 7 se observan cada uno de estos.

Tabla 12. Métodos de tratamiento realizados

Faramaco ibuprofeno
Método de Tiempo de tratamiento
10 20 30 40 50 60

tratamiento ) ) . . . . 2hrs 3 hrs 4hrs
min min min min min min

UV/H,0,/0;4 v v v v v v v v v
UV/H,0,/0;4 v v v v v v
Uv/0, v v v v v v
UV/H,0, v v v v v v
uv v v v v v v

Colorante verde malaquita
Tiempo de tratamiento

Método de
tratamiento 10 min 20 min 30 min 40 min 50 min 60 min
UV/H,0,/05 v v v v v v
UV/H,0,/03 4 4 4
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2.6 Simulacion numeérica de fluidos

En esta ultima etapa del desarrollo experimental se realizé una simulacion en el
software AnsysAIM para comprender y observar el funcionamiento del reactor antes
de llevar a cabo su construccion.

2.6.1 Generacion de malla

La generacion de malla se refiere al proceso de crear una estructura de malla
computacional en un entorno de simulacion o modelado (discretizacién del CAD), la
malla se compone de una serie de elementos finitos en la figura 14 se observa la
discretizacion del diseno asistido a computadora.

Figura 14. Discretizacion del CAD. Realizado en ANSYS AIM.

2.6.2 Configuracién de entrada y salida

En esta simulacién se tendra una entrada de agua a temperatura constante y para
la velocidad se haran dos simulaciones para saber donde es mas factible colocar la
entrada del caudal para llevar a cabo una mejor recirculacion del reactor, mismas
que pasaran por la luz ultravioleta UV para llevar a cabo la reaccion de oxidacion
y asi obtener la simulacion del flujo en el reactor basada en el tiempo de tratamiento,
en la figura 15 se muestra la entrada donde se colocan las siguientes
caracteristicas:

¢ Velocidad de entrada aproximadamente entre 15 — 30 %

e Temperatura de entrada de 24 °C.
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Figura 15. Entrada.

En la figura 16 se muestra la salida con una presién de
indicamos que no hay presiébn alguna que se oponga en el proceso de

experimentacion.

Figura 16. Salida.
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CAPITULO 3.
Resultados y Discusion
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3.1 Descripcidn general de los resultados

En este capitulo se prestan los resultados obtenidos del desarrollo experimenta
basado en seis etapas a continuacion se describe de manera general cada una de
estas, 3.2 Disefio donde se muestra la cota del CAD,3.3 Construccion del reactor
donde se muestra las piezas impresas en 3D del Prototipo Ay el Prototipo B, 3.4
Caracterizaciéon de la muestra sintética donde se muestra la determinacion de los
parametros de manera cuantitativa como cualitativa 3.5 Degradacion del ibuprofeno
donde se muestran la evaluacién de los destinos POAs utilizados, 3.6 Degradacion
del verde malaquita donde se muestra la evaluacion de los distintos POAs utilizados
y por ultimo 3.7 Simulacién numérica de fluidos donde se muestra la simulacién
realizada.

3.2 Diseno del reactor

En la figura 17 se muestra la cota (dimension encm) del disefio asistido a
computadora (CAD) del Prototipo A y en la figura 18 se muestra la cota
(dimensiones en mm) del disefio asistido a computadora (CAD) del Prototipo B.

i 1 N
N ‘
30cm : th[m | - |

. -
L | — @19em
@20cm —3em<—

Figura 17. Cota del Prototipo A, realizado en AnsysSpaceclaim

[

230mm

I | @50mm — A\ @5Lmm

|
| |

DSLmm

Figura 18. Cota del Prototipo B, realizado en AnsysSpaceclaim
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3.3 Construccion del reactor

A partir de la impresion en 3D, se realiza la construccion del reactor siendo
fundamental para llevar al disefio en forma tangible como se mencion6 en el capitulo
Il solo el Prototipo B se utilizé para el procedimiento experimental. En la tabla 13, se
muestra el disefo, la segmentacion y la impresidén de cada pieza.

En la figura 19, se muestra el resultado de la impresion en 3D y la construccién del
prototipo B y en la figura 20 se muestra la impresién del Prototipo B listo para ser
probado en procesos de oxidacion avanzada siendo un disefio éptimo para degradar
contaminantes quimicos en aguas sintéticas.

Tabla 13. CAD, Segmentacion y impresion

Disefo asistido a

computadora (CAD) Segmentacion Impresion

Prototipo A

—=F

Prototipo B
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Figura 19. Prototipo A

Figura 20. Prototipo B
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3.4 Caracterizacion de la muestra

La caracterizacion de la muestra consistié en un estudio cuantitativo en el cual se
determinan variables importantes para la degradacién de los contaminantes
también se realizé6 un estudio cualitativo en donde fue observado el cambio de
coloracién de las muestras en funcion del tiempo de tratamiento.

Es importante mencionar que en el estudio cuantitativo se realizé una curva de
calibracion para obtener la maxima absorbancia de los contaminantes con
soluciones sintéticas a concentraciones conocidas.

3.4.1 Estudio cuantitativo

Previo a el tratamiento de los contaminantes mediante los procesos de oxidacion
avanzada, se determin6 una longitud maxima de absorcion, para lo cual se realizé
un barrido en longitudes de onda de 190 nm a 600 nm, determinando una longitud
maxima para el ibuprofeno de 200 nm siendo 220 nm la banda de mayor absorcién
reportada por Santos (2006) y para el verde malaquita 580 nm, En la grafica 1 se
muestra la longitud de onda maxima del ibuprofeno y en la grafica 2 se muestra la
longitud de onda maxima para el verde malaquita.

2
1.8
1.6
1.4

1.2

ABSORBANCIA

0.8
0.6
0.4

0.2

190 210 230 250 270 290
LONGITUD DE ONDA EN nm

Grafica 1. Barrido del ibuprofeno a 200 nm con una concentracion de100 ppm.
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Grafica 2. Barrido del verde malaquita a 580 nm con una de concentracion de 100 pmm.

3.4.2 Estudio cualitativo

El estudio cualitativo consistido en la observacion del cambio de color en las
muestras antes, durante y después del tratamiento, esto fue efectuado debido a que
el cambio de coloracion es asociado en la generacion de subproductos en la figura
21 se muestra el liquido residual del ibuprofeno con tratamientos realizados y en la
figura 22 se muestran el cambio de coloracion del verde malaquita antes, durante y
después del tratamiento.

Figura 21.Coloracion visual del ibuprofeno

63



7

i’é

PP IECNM,

MEXICO

TES

TIANGUISTENCO

INGENIERIA AMBIENTAL

Figura 22. Decoloracion visual del verde malaquita

3.4.3 Curva de calibracion

La curva de calibracion es un grafico que muestra la relacion entra la concentracién
de un analito y la respuesta del espectro UV.VIS. Se utiliza para determinar la
concentracion de una sustancia en una muestra desconocida, asegurando que el
equipo de medicion esté funcionando correctamente. A continuacion, se presenta
las curvas de calibracion realizadas para el ibuprofeno y la del verde malaquita.

Curva de calibracién Ibuprofeno

Para la elaboracion de la curva de calibracion, se prepararon soluciones de
ibuprofeno a diferentes concentraciones conocidas:
mg mg mg mg mg mg mg mg mg mg
100 7 ,90 7 ,80 L ,70 L ,60 T ,50 7 ,40 7 ,30 7 ,20 7 ,10 7
En la gréfica 3 se presenta cada una de las soluciones se obtuvo la absorbancia
con el espectro UV-visible, posteriormente se realizé6 una regresidon de minimos
cuadrados como se muestra en la tabla 14.
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Ibuprofeno

y=0.1141x +0.121
R*=0.9978
2.5

1.5

ABSORBANCIA

0.5
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Grafica 3. Curva de calibracion Ibuprofeno grado analitico

Tabla 14. Método de minimos cuadrados del ibuprofeno

Concentracion (X) Absorbancia (Y) X)(Y) (X? (Y%
20 2.4134 48.268 400 5.8244
18 2.1683 39.0294 324 4.7015
16 1.9309 30.8944 256 3.7283
14 1.7287 24.2018 196 2.9884
12 1.5094 18.1128 144 2.2782
10 1.2475 12.475 100 1.5562
8 1.0681 8.5448 64 1.1408
6 0.7261 4.3566 36 0.5272
4 0.5893 2.3572 16 0.3472
2 0.3772 0.7544 4 0.1422
> =110 > =13.7589 Y = 188.9944 Y = 1540 Y =23.2344

Posteriormente, se determin6 la ecuacidon matematica que relaciona Ila
concentracion y la respuesta analitica obtenida

y =0.1141x + 0.121

Donde y representa la absorbancia y x la concentracidon. La ecuacién obtenida es
de forma:

y=mx+b»b

Donde b y m son determinados mediante las siguientes ecuaciones.
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nya? = (2%)?

, _ ZyEa? — TR ()
T - (?

Que al aplicarlo en los datos analiticos de la tabla 14 se obtiene:

_ (10)(188.9944) — (110)(13.7589)
B (10)(1540) — (1102)

= 0.1140

_ (13.7589)(1540) — (110)(188.9944)

(10)(1540) — (1102) =0.1210

Curva de la calibraciéon Verde malaquita

A continuacion, se presenta la curva de calibracion la cual obtuvo al preparar
soluciones a diferentes concentraciones conocidas de verde malaquita:

mg mg mg mg mg mg myg mg myg mg
100 7 ,90 7 ,80 7 ,70 7 ,60 7 ,50 7 ,40 7 ,30 7 ,20 7 ,10 7

En la grafica 4 de cada una de las soluciones se obtuvo la absorbancia en el
espectro UV-VIS, posteriormente se realizd una regresion de minimos cuadrados
en la tabla 15.

Verde malaquita

y=0.0542x +0.7782

R?=0.9946

2.5
< 2
S}
Z
S 15
o 1,
o
[72]
[21]
< 1

0.5

0

0 5 10 15 20 25 30 35

CONCENTRACCION (mg/L)

Grafica 4. Curva de calibracion Verde malaquita
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Tabla 15. Método de minimos cuadrados del verde malaquita

Concentracion (X) Absorbancia (Y) X)) (Y) (X% (Y?)
30 24271 72.813 900 5.8908
27 2.2011 59.4297 729 4.8448
24 2.0409 48.9816 576 4.1652
21 1.9822 41.6262 441 3.9291
18 1.7353 31.2354 324 3.0112
15 1.5714 23.571 225 2.4692
12 1.4568 17.4816 144 2.1222
9 1.2991 11.6919 81 1.6876
6 1.1048 6.6288 36 1.2205
3 0.9048 2.7144 9 8.9870
> =165 Y =16.7235 Y =316.1736 > = 3465 Y =38.3276

Luego entonces se determind la ecuacion matematica que relaciona la
concentracion y la respuesta analitica obtenida mediante las ecuaciones anteriores.

3.5 Degradacion del farmaco Ibuprofeno: grado analitico

Debido a las caracteristicas quimicas del ibuprofeno en todos los POAs aplicados
la absorbancia de los subproductos se sobreponen a la longitud maxima del
ibuprofeno siendo imposible determinar el porcentaje de degradacion, esto ha sido
reportado por diversos autores principalmente Santibafiez (2014) & Pineda (2024).

El incremento de la absorbancia en el pico caracteristico para el ibuprofeno se
puede deber a la formacion de especies intermediarias generadas durante el
proceso de degradacion Figueredo (2015), las cuales absorben en la misma longitud
de onda que el ibuprofeno, en las graficas 5,6,7,y 8 se muestra como los
subproductos se sobreponen a la absorbancia del ibuprofeno

Santibafiez (2014) reporto absorbancias similares a las de este trabajo por lo que
opto realizar cromatografia de gases utilizando Ti0O, como catalizador y luz
ultravioleta a un con este método de medicidon obtuvo fue la identificacion de la
degradacion del ibuprofeno.

Pineda (2024) utiliz6 por un reactor electroquimico modificando el
pH inicial (10,6.5y 3) con esta metodologia empleada reporto absorbancias
similares, determino el porcentaje de degradacion mediante un modelo cinético
demostrando que un pH acido favorece la degradacion del ibuprofeno.

A continuacion, se muestran la determinacién de variables cuantitativos que son
indicadores de un tratamiento efectivo es importante mencionar que estos
parametros cambian dependiendo el POAs utilizadas.

3.5.2 Efecto UV/Zml de H202/03

En la tabla 14 se muestra la determinacion de variables en un tiempo de tratamiento
de 240 min, con muestreos cada 20 min. Al inicio el pH es de 5.8, pero disminuye a
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2.90 a los 40 min, lo que sugiere un tratamiento efectivo. Esta disminucion de pH
esta relacionada con la formacién de acidos durante las reacciones de oxidacion.

En cuanto el color, se observan variaciones en diferentes tiempos de tratamiento el
color inicial es 0 caracteristico en una solucién de ibuprofeno en el minuto
60,80,100,120,220 y 240 se observa variacién de color siendo en 15 minutos la
variacion mas alta para los farmacos, estas variaciones indican que se estan
llevando reacciones de oxidacion en el proceso.

El peroxido de hidrogeno (H,0,) es indispensable, al agregar los 2 ml iniciales este
aumenta a 50 es importante mencionar se adicionaron 2mlde peréxido de
hidrogeno (H,0,) en el min 60,120 y 180 se observa este se mantuvo constante,
pero disminuye cuando no se adiciona. Esto indica que el perdxido de hidrogeno
(H,0,) se esta consumiendo en las reacciones de oxidacion llevadas en el proceso
ademas afecta al pH.

En la grafica 5 se observa que la absorbancia de la banda principal 200 nm aumenta
respecto al tiempo, siendo esto contrario a lo esperado, ya que al considerar que el
proceso es de degradacion se esperaria una disminucidn proporcional de la
concentracion del farmaco respecto a la absorbancia de la banda. Por otra parte, se
presenta una deformacion del espectro a desde el inicio hasta el final del efecto esto
y con el incremento de la absorbancia, se considera una evidencia de la presencia
de productos de degradacion.

La degradacion de contaminantes como el ibuprofeno se ve afectada por la
inyeccion de ozono empleada, ya que conforme esta aumenta, la generacion, de
especies reactivas es mayor, incrementandose asi la degradacion del contaminante
Moreira et al., (2017).

La adicidn de peroxido de hidrogeno a los sistemas de ionizacion es una de las
formas mas inmediatas de acelerar la descomposicion de ozono a la formacion de
radicales hidroxilos OH. El H,0, es un &cido débil, un poderosos oxidante y
compuesto inestable. El uso de estos oxidantes combinados permiten aprovechar
los efectos sinérgicos entre ellos, lo que produce un mecanismo cinético que
favorece la degradacion del contaminante. El proceso pretende combinar la
oxidacion directa del ozono con la reaccion rapida y poco selectiva de los radicales
H,0, con los compuestos organicos, esto mediante el siguiente mecanismo
Gonzalez (2013):

H,0, + 05 = OH + HO, + 0, (1)
H202+H02_ —)H20+02+H0_ (2)

La combinacion de los tres oxidantes produce una aceleracién de la reaccion ya que
ocurre en ausencia de luz ultravioleta, especialmente la reaccién entre el ozono y el
peroxido de hidrégeno reaccion (16) Doménech (2004):

H,0,+ 05 > OH + HO, + 0, (3)
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Tabla 16. Determinacion de variables efecto UV /2ml de H,0, /05 ibuprofeno

Tiempo min pH Color (UPC) H,O0,
0 5.28 o
20 3.35 0 50
40 2.90 o
60 2.78 15 40
80 2.60 15 50
100 2.73 5 -
120 2.51 5 30
140 2.46 o -
160 2.37 o
180 2.33 0 30
200 2.29 0 40
220 2.27 5 -
240 2.24 10 50

ABSORBANCIA

190 210 230 250 270 290 310 330 350 370
LONGITUD DE ONDA nm

Grafica 5. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /2ml de H,0, /05 ibuprofeno

3.5.3 Efecto UV/3ml de H202/03

Este efecto es similar al anterior combinando UV/ H,0,/05, con la diferencia de
inyectar 3 mlde perdxido de hidrégeno (H,0,) al principio del tratamiento vy
disminuyendo la concentracion de:

0.006 g de ibuprofeno en 150 ml a 0.0045 g de ibuprofeno en 150 ml .
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En la tabla 15 se muestra la determinacion de variables a lo largo de un tiempo de
tratamiento de 240 min, con muestreos cada 20 min. Al inicio el pH es de 6.47, pero
disminuye a 2.79 a los120min siendo 2.27 el minimo registrado en el
240 min similar al tratamiento anterior. En cuanto el color, se observan dos
variaciones en diferentes momentos 60 y 100 min siendo 15 la variacion mas.

El peréxido de hidrégeno (H,0,) en este efecto fue saturado ya que se inyectaron
3 ml cada 60 min se observa que este no se consumio, Rodea (2019) reporto que
al inyectar mas peroxido de hidrogeno (H,0,) la eficacia de degradacion disminuyo
considerablemente, esto puede ser atribuido a los excesos de peroxido de
hidrogeno y con altas concentraciones de OH, tiene lugar las reacciones
competitivas que producen un efecto inhibitorio para la degradacion. Los
OH susceptibles de recombinarse o de reaccionar de acuerdo con las siguientes
reacciones:

OH + Hy,0, > HO, + H,0  (4)
HO, + H,0,4— OH + H,0 + 0, (5)
2HO, - H,0, + 0, (6)

HO, + OH > H,0 + 0, (7)

En la grafica 6 se observa que los resultados fueron muy similares a los del efecto
anterior ya que la absorbancia también aumenta en lugar de disminuir. Ademas, se
observa como se presenta la deformacion del espectro, pero en este caso se
deforma en distintas longitudes de onda, por lo cual esto nos indica la presencia de
productos de degradacion.

Tabla 17. Determinacion de variables efecto UV /3ml de H,0, /05 ibuprofeno

Tiempo min pH Color (UPC) H,0,
0 6.47 0 40
20 4.01 o -
40 3.55 0 20
60 3.29 5 -
80 3.15 0 40
100 5.80 5 -
120 2.79 0 30
140 0 - o -
160 2.37 0 30
180 2.30 o -
200 237 0 30
220 0 - o -
240 2.27 0 40
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Grafica 6. Espectro de Luz UV-VIS efecto UV /3ml de H,0,/05 ibuprofeno
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3.5.4 Efecto UV /2ml de H,0,

A partir de este efecto el tiempo de tratamiento se redujo de 240 min a 60 min, con
muestreos cada 10 min, en la tabla 16 se incluyeron mediciones medicion de
ozono(03) Yy dioxido de carbono(CO0,).

Como se muestra en la tabla 16 el pH inicial se modifico a alcalino siendo 8.66 incio
este no vario mucho disminuyendo asta 7.41 esto se puede deber al tiempo de
tratamiento y que no se adiciono mas peroxido de hidrégeno (H,0,).El color se
mantubo en 0, se observa que el peroxidohidrogeno inyectado se consumio de
50 disminuyendo a 20 es importante mencionar que no se adiciono peroxido de
hidrogeno en este efecto, el ozono (0;)ydiéxido de carbono (CO,) se
determinaron al final del tratamiento como se observa estos muetsran valores altos
indicando que existen reacciones de oxidacién llevandose acabo a pesar de que el
monitoro del tratamento a finalizado.

Enl grafica 7 se observa los resultados obtenidos de la absorbancia siendo similares
es importante mncionar que a comparacion de los anteriores las longitudes de onda
no se deforman en el espectro.

Rodea (2019) reporto que al aidionar 2 ml de perdxido de hidrégeno (H,0,)con UV
el porcentaje de degradacién es de 43%. La degradacion del ibuprofeno es debido
a su colision con radicales OH, los cuales son generados mediante la reaccion (5)
Santos (2009) y Jaramillo (2011).

H,0, > OH + OH (8)

La presencia de UV, conlleva a la aceleracion de la descomposicién de H,0,,
mediante la reaccion (6) favoreciendo el proceso, asi mismo es generada la fotdlisis
del agua permite la generacién de una mayor cantidad de radicales OH y por tanto
la degradacion del contaminante (reaccién 9) Gonzalez (2017).

H,0, + hv - OH + OH (9)

Tabla 18. Determinacion de variables efecto UV / 2ml de H,0, ibuprofeno

Tiempo min pH Color (UPC) H,0, 03 Cco,
0 8.66 0
10 7.99 0
20 7.76 0
myg
30 7.59 0 20 Mayor a 2.3 ZOT
40 7.50 0
50 7.46 0
60 7.31 0
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Grafica 7. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /2ml de H,0, ibuprofeno

3.5.4 Efecto 0;

En este efecto solo se utilizé ozono (03) en la tabla 17 se presenta la determinacion
de variables con un tiempo de tratamiento de 60 min, con muestreos cada 10 min .
Como se muestra el pH inicial es de 8.63 y el final 7.76 con esto demostramos que
el peréxido de hidrogeno es el encargado de disminuir pH teniendo en cuenta una
dosificacion correcta para que este pueda ser consumido y no saturar en el
tratamiento.

En la grafica 8, se observa la desaparicion de la banda de absorcion del ibuprofeno
desde los 10 min, al igual que en los casos anteriores, se relaciona con la formacion
de productos de degradacion. Con esto comprobamos que seria imposible
identificar estos productos, por lo que se necesita una técnica de separacion para
observar en qué momento se degrada el farmaco y en qué tiempo se forman los
productos y a su vez conocer si son persistentes o inestables.

El ozono presenta dos vias de reaccion para lograr la oxidacién del contaminante:
(a) via directa y (b) via indirecta Vicent (2017).

La primera consiste en la colision del ozono en el contaminante generando
subproductos primarios (hidroquinonas y benzoquinonas) este proceso es llevado
a cabo por la reaccion (10) la cual se caracteriza por ser selectiva Gonzalez (2017).

O3 + Ibuprofeno — productos (10)

Por otra parte, la via indirecta consiste en la descomposicion del ozono molecular
en agua produciendo radicales hidroxilos, los cuales poseen una constante de
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velocidad mayor con relacién al ozono en diferentes compuestos organicos tabla 17
y no son selectivos Doménch (2004), el mecanismo cinético es llevado a cabo
principalmente por las reacciones quimicas (11), (12) y (13) Castafieda (2014) y
Mercado (2017).

Tabla 19. Constantes de velocidad (k en L mol~1s™1) del radical hidroxilo y ozono

Compuesto HO 03
Alquenos colorados 10° — 1011 1071 — 103
Fenoles 10% — 1010 103
Aromaticos 108 — 1010 1 —10?
Cetonas 10° — 1010 1
Alcoholes 108 — 10° 1072 -1
Alcanos 10 —10° 1072

0+ H,0 > 0OH+O0OH+ 0, (11)
0; + H,0 - H,0, + 0, (12)
03 +HO, > O0OH+0,+ 0, (13)
OH + Ibuprofeno — productos (14)

A si mismo, son generadas otras especies oxidantes que también favorecen al
proceso de degradacion reaccion (14).

La via indirecta es de importancia en medios acidos y para solutos que reaccionan
muy rapido con el ozono, ejemplo de ellos son los compuestos organicos no
saturados, con grupos aminos.

Por lo tanto, al inicio de la ozonizacion es mas eficiente en medios alcalinos, la figura
23 se muestra un esquema global de las principales especies de la descomposicién
de ozono en agua iniciada por iones hidroxido Forero (2005).

0{
OH
0,
- HO,§

e 5

C
0,
0; HO,
A>\’uu

Figura 23. Mecanismo cinético de las principales especies de la descomposicion del ozono en
agua pura por iones hidroxilo

H
0,
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En la figura 23, también es observado el efecto sinérgico mediante la combinacion
del agente oxidante y la radiacion ultravioleta incrementando la eficiencia de
degradacion, por lo que es benéfico la combinacidén de estos. En este caso, son
llevados a cabo las reacciones quimicas mencionadas con anterioridad, sin
embargo, son generados una mayor cantidad de radicales OH, mediante la siguiente
reaccion quimica Rodriguez (2008).

05+ hv + Hy,0 > Hy0, + 0, (7)

Tabla 20. Determinacion de variables efecto O ibuprofeno

Tiempo min pH 05 COo,
0 8.63
10 8.20
20 -
mg
30 - Mayor a 2.3 13 T
40 0 -
50 8.01
60 7.76
3
2.5
< 2 \
O \
z \
3 15 ‘
o
(@]
1)
)
< 1
0.5 N
0 3
190 210 230 250 270 290
LONGITUD DE ONDA (nm)
0 10 min 20 min 30 min 40 min 50 min 60 min

Grafica 8. Espectro de luz UV-VIS efecto O3 ibuprofeno
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3.5.5 Efecto UV

A diferencia de los anteriores tratamientos, solo utilizando luz ultravioleta se observa
como la longitud de onda disminuye a diferencia de Santibafez (2014) en su caso
aumento la longitud de onda. Dicho esto en este efecto se puede calcular el
porcentaje de degradacion con la siguiente formula:

Ag — Ay

0

* 100

Porcentaje de degradacion % =

Donde
Ay = Absorbancia inicial
A; = Absorbancia en timpo de tratamieto

En la grafica 9 se muestra como desde los 20 min de tratamiento la longitud de onda
disminuye, pero hasta las 24 hrs es donde disminuye positivamente a continuacion
se muestra el porcentaje de degradaciéon en los tiempos donde se realizd la
determinacion de la absorbancia.

2.0048 — 1.9724

n = = 0,

20 min —ooas—— * 100 = 1.6161%

comin - 2004818359
= * = .

min 2.0048 0

24 s = 20048 — 14645 0o 26.9503%
= * = .

rs 2.0048 0

Los resultados son atribuidos a diversos mecanismos cinéticos que tienen la
finalidad de generar radicales con un alto potencial de oxidacion, especificamente
OH, los cuales al colisionar con el contaminante puede lograr su degradaciéon e
incluso su mineralizacion, la generacion de estas especies quimicas dependeran
del método de tratamiento utilizado, Para el caso especifico de UV, esto es debido
a la fotolisis del agua reaccién (8) Gonzales (2013)

UV + H,0 > OH+H (8)

benéfico la combinacion de estos. En este caso, son llevados a cabo las reacciones
quimicas mencionadas con anterioridad, sin embargo, son generados una mayor
cantidad de radicales OH, mediante la siguiente reaccion quimica Rodriguez (2008).

03+ hv + H,0 - H,0,+ 0, (9)
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Grafica 9. Espectro de luz UV-VIS efecto UV ibuprofeno

3.6 Decoloracion del colorante verde malaquita

A continuacion, se muestra los tratamientos realizados con el contaminante verde
malaquita cada es importante mencionar se utilizaron 0.0045 g en 150 ml de agua
destilada, a diferencia del ibuprofeno se determinaran los porcentajes de
degradacion de cada efecto los tratamientos van desde 60 minutos a una reduccién
de 30 minutos.

3.6.1 Efecto UV/]. mlde H202/03

En la tabla 19 se presenta la determinacidn de variables en un tiempo de tratamiento
de 60 min, con muestreos cada 10 min. Al inicio el pH es de 4.46, pero disminuye
a 3.00 a los 60 min.

En cuanto el color, se observan variaciones significativas en diferentes tiempos de
tratamiento. El color inicial es de 500 UPC caracteristico en soluciones de colorantes
desde el minuto 10 se observa una disminucion significativa de 500 a 30 UPC y en
el minuto 50 se obtiene la decoloracion completa del colorante.

El peroxido de hidrogeno (H,0,) es indispensable, al agregar 1 ml, este aumenta a
80 es importante mencionar se adiciono 1 ml de peroxido de hidrégeno (H,0,) en
el min 20 y 40 . Se observa este se mantuvo constante, pero disminuye cuando no
se adiciona. Esto indica que el peroxido de hidrogeno (H,0,) se esta consumiendo.

En la grafica 10 se observa que la absorbancia de la banda principales de 580 nm
disminuye a partir de los 10 min. A continuacién se presenta el porcentaje de
degradacion en los tiempos donde se determiné la absorbancia.
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Tabla 21. Determinacion de variables efecto UV /1 ml de H,0, /05 verde malaquita

2.4939 — 0.0243

10 min = 100 = 99.02569
0 min 52939 * 100 0256%
20 min = 23939~ 001 7 00 = 99.5990%
= * =
min 2.4939 ' 0
o < 2A939 00078
= * = .
mn 2.4939 0
20 min = 21939700065
= * =
min 2.4939 ' 0
Somin < 24939700053
= * = .
min 2.4939 0
60 min = =2239 — 00112 1 00 — 99.5500%
= * = .
min 2.4939 0

Tiempo min

0
10
20
30
40
50
60

pH Color (UPC) H,0, 0;
4.46 500 80

3.81 30 50

3.53 -

3.27 10 60 Mayor a 2.3
3.18 5 ----

3.07 0 70

3.00 0 70

co,

myg
97 7
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Grafica 10. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /1 ml de H,0, /05 verde malaquita

3.6.2 Efecto UV /1ml de H,0,

En la tabla 20 se presenta la determinacion de variables en un tiempo de tratamiento
de 30 min, con muestreos cada 5 min.Inicialmente el pH es de 4.57, disminuyendo
a 3.89 al finalizar el tratamiento.

En cuanto el color, se observan que las variaciones no son tan favorables como en
el tratamiento anterior el color inicial es de 500 UPC y disminuye a 25 UPC al minuto
30, sin alcanzar una decoloracién completa.

Se utilizo 1 ml de perodxido de hidrégeno (H,0,), el cual se fue consumiendo durante

el tratamiento. En la grafica 11 se muestra que la absorbancia de la banda principal

es de 580 nm disminuye a partir de los 10 min. A continuacion se presenta el

porcentaje de degradacion en los tiempos donde se determind la absorbancia.
2.5214 — 1.675

n = = 0,
5 min 55714 * 100 = 33.5686%

2.5214 — 0.5273

In = = 0,

10 min 55214 * 100 = 79.0870%

(5 L 2521401907
= * = .

min 25214 0

20 min = 22214 = 00835 1 00 — 96.6883%
= * = .

min 25214 0
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2.5214 — 0.0337

in = = 0
25 min 55214 * 100 = 98.6634%
30 min = 22214~ 0022 00 _ 99 1274Y%
= k = .
min 25214 0

Tabla 22. Determinacion de variables efecto UV /1 ml de H,0, verde malaquita

Tiempo min pH Color (UPC) H,0, 03 co,
0 4.57 500 70
5 431 495 e
10 4.19 300 50
mg
15 4.05 160 0 - Mayor a 2.3 52 T
20 3.95 85 40
25 3.91 65 -
30 3.89 25 20
3.5
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Grafica 11. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /1 ml de H,0, verde malaquita
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3.6.3 Efecto UV /2ml de H,0,

En la tabla 21 se presenta la determinacion de variables durante un tiempo de
tratamiento de 30 min, con muestreos cada 5 min. Inicialmente, el pH es de 4.49,
disminuyendo a 3.88 al finalizar el tratamiento.

En cuanto el color, las variaciones no son tan favorables como en el tratamiento
anterior. El color inicial es de 500 UPC y disminuye a 60 UPC al minuto 30, sin
alcanzar una decoloracion completa.

Se utilizaron 2 ml de peréxido de hidrogeno (H,0,) el cual no se consumié durante
el tratamiento. En la grafica 12 se muestra que la absorbancia de la banda principal
es de 580 nm disminuye a partir desde los 10 min. A continuacion se presenta el
porcentaje de degradacion en los tiempos donde se determiné la absorbancia.

2.4618 — 1.3385

1 = = 0
5 min acte— * 100 = 45.6292%
10 min = 22018 = 07808 1 00 — 68.2833%
= * =
mn 2.4618 ' 0
15 min = 22618 203731 ) 00 = 84,8444
= * = .
mn 2.4618 0
20 min = 22018 = 01837 1 00 = 92.5379%
= * =
mn 2.4618 ' 0

30 min = 22018~ 00681 1 00 = 97.2337%
= * = .
mn 2.4618 0

Tabla 23. Determinacion de variables efecto UV /2 ml de H,0, verde malaquita

Tiempo min pH Color (UPC) H,0, 03 co,
0 4.49 500 70
5 4.38 480 0 -
10 4.18 380 -
myg
15 4.12 225 - Mayor a 2.3 44T
20 3.99 155 -
25 3.95 45 -
30 3.88 60 60
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Grafica 12. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /2 ml de H,0, verde malaquita

3.6.4 Efecto UV /04

En la tabla 22 se presenta la determinacion de variables durante un tiempo de
tratamiento de 30 min, con muestreos cada 5 min. Inicialmente el pH es de 4.45,
disminuyendo a 3.32 al finalizar el tratamiento.

En cuanto el color, se observan variaciones favorables, el color inicial es de 500 UPC
y entre los minutos 15 y 25 se alcanza su decoloracion.

En la grafica 13 se muestra que la absorbancia de la banda principal es de 580 nm
disminuye a partir de los 10 min. A continuacion se presenta el porcentaje de
degradacion en los tiempos donde se determiné la absorbancia.

2.2741 — 0.0671

in = = 0,

5 min 55741 * 100 = 97.0493%
10 min = 2274 — 00177 00 = 99.22167%
= * = .

min 22741 0
lo i L 2274200123
= * =
min 22741 ' 0
20 min = =274 = 00098 ) 00 — 99.5690%
= * =
min 22741 ' 0
g i L Z2TALZ00099
= * =
min 22741 ' 0
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w0 — 2274100071~ T
= * = .
mn 22741 0

Tabla 24. Determinacion de variables efecto UV /05 verde malaquita

Tiempo min pH Color (UPC) 03 Cco,
0 4.45 465
5 4.12 225
10 3.83 35
mg
15 3.63 15 0.9 77T
20 3.50 5
25 3.44 0
30 3.32 0
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Grafica 13. Espectro de luz UV-VIS efecto UV /05 verde malaquita

3.6.5 Efecto 1ml de H202/03

En la tabla 23 se presenta la determinacidn de variables durante un tratamiento de
30 min, con muestreos cada 5 min. Inicialmente el pH es de 4.41, disminuyendo a
3.29 al finalizar el tratamiento.

En cuanto el color, se observan variaciones favorables el color inicial es de 500 UPC
entre los minutos 25 y 30 alcanza la maxima decoloracion. Aunque no se logra su
decoloracion completa, los resultados son positivos considerando el tiempo de
tiramiento.
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Se utilizo 1 ml de peroxido de hidrogeno (H,0,) el cual no se consumio durante el
tratamiento. En la grafica 14 se muestra que la absorbancia de la banda principal
es de 580 nm disminuye a partir de los 10 min. A continuacién se presenta el
porcentaje de degradacion en los tiempos donde se determiné la absorbancia.

2.3906 — 0.0818

n = = 0
5 min 53906 * 100 = 96.5782%
oy 23906200201
= * = .
mn 2.3906 0
(5 L 2390600187
= * =
min 2.3906 ' 0
20 min = 23206 ~ 00152 o0 _ g9 36418%
= * = .
min 23906 0
25 min = 22206 — 00158 0 — 99.3390%
= * = .
min 2.3906 0
somiy 2 230600149
= * = .
min 2.3906 0

Tabla 25. Determinacion de variables efecto 1ml de H,0, /05 verde malaquita

Tiempo min pH Color (UPC) H,0, 03 co,
0 4.41 500 70
5 4.14 38 -
10 3.83 s -
myg
15 3.63 65 - Mayor 2.3 66T
20 3.52 25 50
25 3.38 25 -
30 3.29 15 50
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Grafica 14. Espectro de luz UV-VIS efecto 1ml de H,0,/05 verde malaquita

3.6.6 Efecto UV

Se ha demostrado que el tratamiento que produce menos subproductos es el efecto
UV, pero este necesita de un largo periodo de exposicién a la luz UV teniendo como
consecuencia uso de energia eléctrica. En la tabla 22 se presenta la determinacion
de variables en un tiempo de tratamiento de 30 min, con muestreos cada 5 min.
Inicialmente el pH es de 4.37, disminuyendo a 4.20 al finalizar el tratamiento.

En cuanto el color, se observan variaciones no favorables el color inicial es de
500 UPC y solo disminuye a 280 UPC. En la grafica 15 se muestra que la
absorbancia de la banda principal es de 580 nm disminuye a partir de los 10 min.
A continuacion se presenta el porcentaje de degradacién en los tiempos donde se
determiné la absorbancia.

2.4508 — 1.4793

n = = )
5min 54508 * 100 = 39.6401%
10 min = 22208 ~ 10436 1, 00 = 57.4179%

= * = .
min 2.4509 0
15 min = 2208~ 0672 00 _ 7o 5803%
= * = .
min 2.4508 0

Yoy 2450803939
= * =
min 2.4508 ' 0
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2.4508 — 0.3118

in = = 0
25 min 54508 * 100 = 87.2776%
30 min = 22208~ 01588 1 00 — 93.5204%
= * = .
min 2.4508 0

Tabla 26. Determinacion de variables efecto UV verde malaquita

co,

Tiempo min pH Color (UPC) 03
0 4.37 500
5 4.37 480
10 4.34 430
15 4.29 400 2.3
20 4.28 350
25 4.23 320
30 4.20 280
2.5
2
<
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<
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Grafica 15. Espectro de luz UV-VIS efecto UV verde malaquita

3.6.7 Efecto 1 ml de H,0,

Considerado como el tratamiento menos efectivd debido a que necesita de otras
especies quimicas o luz UV para reaccionar correctamente. En la tabla 25 se
presenta la determinacion de variables durante un tratamiento de 30 min, con
muestreos cada 5 min. Inicialmente el pH es de 4.50, disminuyendo a 4.43 al final

86

25 min

690

30 min



del tratamiento se observa que la variacion no es significativa. Ademas, el peroxido
de hidrégeno fue consumido.

En la grafica 16 se muestra como el rango de la longitud de onda 190 — 290 nm el
perdéxido se sobrepone al contaminante, indicando que es el encargado de deformar
el espectro en todos los tratamientos anteriores. A continuacion, se presente el
porcentaje de degradacion en los tiempos donde se determiné de la absorbancia.

2.3059 — 2.2152

1 = = 0
5 min 05e— * 100 = 3.9333%
Loy 2 23059721908
= * =
mn 2.3059 ' 0
Ly 2305921676
= * = 5.
min 2.3059 0
oy 2305921848
= * = 5.
min 2.3059 0
25 min = 20029 — 2135 00 7 4114%
= * = /.
min 2.3059 0
oy 2 230892095 L
= * =0,
min 2.3059 0

Tabla 27. Determinacion de variables efecto 1 ml de H,0, verde malaquita

Tiempo min pH H,0, 03 co,
0 4.50 70
5 450 0 -
10 443 -
mg
15 4.43 50 Mayor a 2.3 11 T
20 443 -
25 443 -
30 4.43 30
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Grafica 16. Espectro de luz UV-VIS efecto 1 ml de H,0, verde malaquita

3.6.8 Efecto 0;

Este tratamiento ha demostrado ser el mas efectivo en comparacién con el UV, que
tarda mucho tiempo en la degradacion y el peréxido de hidrégeno, que no muestra
una decoloracion significativa.

Inicialmente el pH es de 4.37, disminuyendo a 3.25 al finalizar el tratamiento. En
cuanto el color, se observa que las variaciones son positivas: el color inicial es de
500 UPC y hasta el minuto 30 es cuando este disminuye hasta 45 UPC sin embargo,
no alcanza su decoloracion completa debido al tiempo de tratamiento

En la grafica 17 se muestra como, en el rango de la longitud de onda 190 — 290 nm,
el ozono apenas se sobrepone al contaminante, a diferencia de solo usar un 1ml de
peréxido de hidrogeno. A continuacion, se presenta el porcentaje de degradacion en
los tiempos donde se determiné la absorbancia.

o 2353300503
= * = .
min 2.3533 0

2.3533 - 0.0177

n = = 0,
10 min eag—— * 100 = 99.2478%
15 min = 23233 Z 00195 ) 05 — 99.2478%
= * = .

mm 23533 0
20 min = 25233 — 00178 1 0 — 99.2436%
= * = .

i 2.3533 0

88



&
SNPIECNM, TES 1
q L\. MEXICO TIANGUISTENCO |, cumnmmmicma:

2.3533 - 0.0174

in = = 0,
25 min g * 100 = 99.2606%
oy < 23T 00179 o
= * = .
mn 2.3533 0

Tabla 28. Determinacion de variables efecto O; verde malaquita

Tiempo min pH Color (UPC) 03 co,
0 4.37 500
5 3.83 285
10 3.66 145
myg
15 3.54 110 0.2 61 e
20 3.40 80
25 3.39 65
30 3.25 45

ABSORBANCIA
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Grafica 17. Espectro de luz UV-VIS efecto 05 verde malaquita
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3.7 Simulaciéon numeérica de fluidos

En la figura se puede ver el resultado obtenido de la temperatura siendo esta
constante.

ANSYS

R18.1

Temperature

2.4000000000000101

0175

2.4000000000000048

015

23999999999999999

0.125

2.399999999999995

o1

0.075

2.3999999999999901

x10(C) 8
s

0.025

@ £

Figura 24. Temperatura del reactor realizado en Ansys AIM

En este proceso especializado se requieren valores precisos de la velocidad del
flujo para saber a detalle como se comporta en el reactor, en este caso se hicieron
dos simulaciones para determinar en cual entrada el flujo recircula mas en el reactor
en la figura. 25 se presentan las lineas de corriente de las dos simulaciones

Figura 25. Simulacién numérica de fluidos realizado en Ansys AIM
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Conclusiones

El reactor de tratamiento disefiado y construido de acuerdo con las caracteristicas
establecidas es adecuado para la evaluacion de los procesos de oxidacion
avanzada.

La configuracion del reactor de tratamiento fue construida, considerando las
caracteristicas fisicoquimicas de los agentes oxidantes, con el objetivo de
potencializar los efectos deseables en los contaminantes de estudio.

La impresion en 3D ofrece una reduccion de costo y tiempo, ademas facilita la
creacion de geometrias complejas, en este trabajo de investigacion fue
personalizado y modificado para adaptarse a los procesos de oxidacion avanzada
que al evaluarse demostrd ser optimo y eficiente.

En los diversos procesos de oxidacion avanzada POAs, se ha observado que el
incremento del tiempo de tratamiento tiene un efecto favorable en la obtencion de
mejores eficiencias esto se debe a varios factores como la mayor generacioén de
radicales, descomposicion completa, optimizacion de condiciones y reduccién de
toxicidad.

Los resultados obtenidos cuando se utilizaron unicamente un agente oxidante o
radiacion ultravioleta fueron menores en comparacion al utilizar la combinacién de
estos, por lo que se concluye que un efecto positivo del efecto sinérgico de los
métodos utilizados.

El peroxido de hidrogeno (H,0,) es un oxidante potente y un compuesto inestable.
Es importante considerar que, al aumentar su concentracion, la eficiencia de
degradacion puede disminuir. Esto se debe a que un exceso de peroxido de
hidrogeno genera una mayor cantidad de radicales OH, lo que provoca reacciones
que inhiben la degradacion.

La inyeccidon de ozono (03;) demostré ser la mas eficiente sin necesidad de
combinarse con otras especies reactivas, obtenido porcentajes de degradacién
positivos en tiempos cortos de tratamiento. Sin embargo este efecto libera
subproductos de toxicidad desconocida, aunque no mayores que los liberados por
el H,0, y el efecto UV /H,0,/0s.

El tratamiento de UV demostrd ser el que menos subproductos genera, pero este
tarda bastante tiempo en degradar los contaminantes lo que supone un uso exseivo
de electricidad.

En todos los efectos de tratamiento aplicados al ibuprofeno, excepto al de UV la
absorbancia se deformo, lo que impidié determinar con exactitud la cantidad de
degradacion. No obstante gracias a la medicion de otras variables se pudo confirmar
que durante el proceso de tratamiento se estdn generando las reacciones de
degradacion.

Los farmacos son contaminantes complejos de degradar en este caso se logré una
degradacion del 26.95% para el ibuprofeno por medio del tratamiento UV es
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importante mencionar que pocos autores han obtenido esta degradacion utilizando
distintos equipos de medicion como cromotografia de gases y raxos X.

La verde malaquita reporta porcentajes de degradacion del 99 % registrando el mas
alto 99.78% con el efecto UV /1ml de H,0,/05 y los menos eficientes 9.12% con el
efecto 1 ml de H,0,.

La simulaciéon numérica de fluidos nos demuestra previamente cémo funciona el
reactor antes de que este sea construido y llevado a laboratorio ademas
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Recomendaciones

Utilizar otro tipo de instrumentos para determinar el porcentaje de degradacion en
los farmacos.

Disefar e imprimir otro tipo de reactores.

Utilizar otras especies reactivas asi como diferentes contaminantes quimicos para
seguir evaluando el reactor.

Degradar contamines biologicos para que la evaluacion del reactor sea mas
completa.

Participar en todos los eventos cientificos posibles con este trabajo de investigacion.

Dar continuidad a este trabajo de investigacién con posibilidad de realizar una
maestria o un posgrado.
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cabo del 27 de noviembre al 01 de diciembre de 2023,

Dra. Hermicenda Pérez Vidal"':.‘.‘-lf',‘.'?,‘?i“ Dr. Abrahhnf Gémez Rivera
Directora de la Division Acadcmica Presidente del Comité Organizador
de Ciencias Basicas

Cunduacan, Tabasco 001 de diciembre de 2023

] Ul ' m....‘
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med  AUTORONA UE Tannscu

Figura 26. Constancia del 4° Congreso Internacional de Quimica
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Universidad Nacional Auténoma de México
Facultad de Estudios Superiores Cuautitlan
Departamento de Ingenieria

Otorgan la presente

constancia

A: Mario Ibanez Olyera, Bethsabet Jaramillo
Sierra y Miguel Angel Sernas Gonzalez

Por su participacién como ponente de la conferencia
Disefio y Simulacion de Mezdador Témico
En el 2 Congreso Internacional de Mecatronica, Control
~ . elnteligencia Artificial (CIMCIA)
‘ ‘realizado del 8 al 10 de noviembre de 2023.

: “POR MI RAZA HABLARA EL ESPIRITU"
W Cuautitian Izcalli, Estado de México, noviembre de 2023,

F

( "“,» 7 14
{ ‘ﬂ .h.?_--"“w-.z' S T
olio: 202300661

Director

Figura 27. Constancia del 2° Congreso Internacional de Mecatronica Control e Inteligencia
artificial
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