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RESUMEN

Los microreactores mejoran la eficiencia, selectividad, conversion y rendimiento de los procesos
quimicos a comparacion de medios de reaccion convencionales. Adaptar estos microsistemas a
cadenas de manufactura masiva exige un alto grado de especializacion industrial, aumentando
significativamente los costos por equipo, y limitando el estudio de reacciones y sintesis de
materiales. Mediante la adaptacién de procesos de manufactura aditiva es posible generar
microreactores plasticos altamente personalizables, pero con ineficiencias en transferencia de
calor. En este proyecto se adaptan procesos de manufactura aditiva por medio de filamentos de
PLA con el proposito de disefiar un microreactor de bajo costo con un sistema de control de
temperatura que sofoque los problemas de transferencia de calor en una fotorreaccion. Mediante
el uso del modelado y simulacién computacional, se modificaron una serie de prototipos de
microreactores en los cuales se evalud distintos métodos de calentamiento. Debido a las
condiciones de flujo, la mayoria de los prototipos mostraron resultados aceptables de
calentamiento, diferenciados Unicamente por la facilidad de implementacion de sus sistemas de
control de temperatura. Este proyecto muestra a la impresién 3D como una alternativa para la
manufactura de microreactores plasticos; sin embargo, las condiciones de reaccién y temperatura
méaxima del medio estan limitadas por las propiedades de los materiales que conforma al
microreactor. EI campo de la tecnologia de manufactura aditiva esta en etapas de desarrollo
tempranas, aun con muchas limitaciones técnicas; este trabajo presenta la base de disefio la cual

puede optimizarse con estas tecnologias en un futuro.

Palabras clave: impresion 3D, simulacion computacional, microsistemas, calentamiento,

modelado computacional, fotorreaccion, software, SolidWorks.



ABSTRACT

Microreactors improve the efficiency, selectivity, yield, and performance of chemical processes
compared to conventional reaction media. The adaptation of these microsystems to mass-
manufacturing chains entails a high degree of industrial specialization; this significantly increases
equipment costs, greatly limiting the study of reactions and synthesis of materials using
microreactors. However, by adapting additive manufacturing processes, it is possible to generate
highly customizable plastic microreactors, but with an inefficient heat transfer. This project seeks
to adapt additive manufacturing processes using PLA as a thermoformable filament to manufacture
a low-cost microreactor coupled with a temperature control system that quells heat transfer
problems in a photoreaction environment. Using computational modeling and simulations, a series
of microreactor prototypes were modified in which different heating methods were evaluated. Due
to the flow conditions of the microreactors, most of the models showed acceptable heating,
differentiated only by the ease of implementation of their heating control systems. This project
shows the feasibility of 3D-printing as a low-cost method for the manufacture of highly
customizable microreactors. However, the reaction conditions and maximum temperature of the
medium are limited by the properties of the materials that make up the reactors. The field of
additive manufacturing technology is in the early stages of development, even with many technical
limitations; this work presents the design basis which can be optimized with these technologies in

the future.

Key words: 3D-printing, computer simulation, microsystems, heating, computer modeling,

photoreaction, software, SolidWorks.
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CAPITULO 1: INTRODUCCION

1.1 Antecedentes

La industria quimica, ha pasado por una serie de renovaciones constantes a través de las décadas;
recientemente, la crisis energética y el deterioro del medio ambiente han obligado a los procesos
industriales de sintesis quimica a optimizarse. Dentro de la quimica tradicional, muchas de estas
optimizaciones mejoran las condiciones de reaccién manejando nuevos solventes, reactantes o

catalizadores. [1]

Por otra parte, desde los inicios de 1990 se ha generado un enfoque en el estudio de los procesos
y los principios de los microsistemas. Estos dispositivos o microchips se caracterizan por el manejo
de escalas de longitud y tiempos caracteristicos inferiores a cientos de micrones y milisegundos.
Al manejar sistemas de dimensiones tan pequefas, el area de superficie especifica aumenta,
mejorando los efectos de transporte de masa y calor. Procesos se pueden realizar en secciones de
canal diminutas y manteniendo un flujo continuo; ademas, distintas canalizaciones pueden
implementarse para diferentes operaciones unitarias de mezclado, separacion, reaccion, deteccion
y sintesis. Debido al espacio microscépico de estas canalizaciones, reacciones quimicas se logran
realizar de manera répida. Por ultimo, dado que las reacciones ocurren a través de un flujo
unidireccional, es improbable que reactantes en el punto de partida reaccionen con los productos
generando productos secundarios. En si, la implementacion de esta tecnologia aumenta en gran

medida la eficiencia de los procesos tradicionales reduciendo su volumen y masa [1].

Cabe recalcar que, debido a la geometria diminutiva que existen en los microsistemas, los
microreactores conllevan procesos de manufactura sumamente especializados [2]. Ya que un
microreactor se caracteriza por una serie de canalizaciones estrechas y maneja cantidades de
volumen bajas, la sintesis de algin compuesto en cantidades considerables por medio de
microreactores requiere el uso de varias unidades. Sin embargo, actualmente producir suficiente
cantidad de microreactores bajo procesos de manufactura masiva en industrias tradicionales se
muestra imposible, ya que se requiere un alto grado de especializacion industrial acompafiado de

un alto costo. Por este motivo, se observa una baja disponibilidad y reproducibilidad de
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microreactores, lo que limita su uso a aplicaciones académicas enfocadas al estudio de reacciones,
sintesis de materiales y el enfoque de produccion industrial de quimicos [3].

El proceso de manufactura actualmente ha entrado en un cambio tecnolégico; los nuevos métodos
de manufactura pueden generar geometrias complejas que métodos tradicionales no son capaces
ya que estan limitados por procesos de fabricacion restrictivos. En 1981, mediante técnicas de
prototipado rapidas, resinas fotosensibles se polimerizaron mediante luz UV, conceptualizando el
primer proceso de manufactura aditiva. Seguido, en 1988 la primera impresora de modelado por
deposicion de material fundido se automatizo mediante el uso de un software de controlado
numérico el cual es implementado actualmente por muchas impresoras 3D [4].

Actualmente, la fabricacion digital o impresion 3D genera geometrias fisicas complejas al afiadir
capas de material de manera sucesiva. Hoy en dia esta tecnologia permite la personalizacion y
produccion de una serie de disefios en &reas de investigacion ya sea de aviacion, automovilistica,
salud, agricultura o ingenieria. Adaptar estos procesos de manufactura aditiva a la produccion de
microreactores muestra resultados favorables con respecto a su reproducibilidad y bajos costos de

produccion [5].

1.2 Justificacion del proyecto

Varios estudios ya han implementado la manufactura aditiva para la fabricacion de microreactores.
La gran libertad de disefio que existe dentro de estos sistemas habilita la optimizacion y
personalizacion de microreactores, con la capacidad de realizar una serie de prototipos de bajo
costo y consumo de materia prima, obteniendo sistemas que se logran acoplar con gran facilidad
a cualquier proceso deseado. [6]

Sin embargo, dado que el material de impresion se conforma de polimeros y resinas sintéticas, la
transferencia de calor en el microsistema polimérico es sumamente limitado a comparacion a un
microreactor elaborado de un material mas tradicional y mejor conductor; por este motivo, muchos
estudios omiten el control de temperatura incorporado en el sistema y se basan en procesos a
temperatura ambiente. Este problema genera una barrera que afecta la investigacion de reacciones
lentas, las cuales no pueden acelerarse empleando temperaturas mas altas, o reacciones muy
exotérmicas, las cuales pueden intensificase rapidamente dado a la mezcla acelerada en las

canalizaciones; aqui, la baja eficiencia térmica limita el enfriamiento del microsistema, lo cual
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podria conducir a la degradacion rapida de las canalizaciones con la posibilidad de la destruccion
parcial o completa del microreactor.

Debido a que la impresion por deposicion mediante el uso de filamentos termoformables refleja
una alta gama de personalizacién, bajos costos y tiempos de manufactura, la produccién de
microreactores impresos en 3D se muestra sumamente prometedora. Por este motivo, es de gran
interés el desarrollo de un sistema que incorpore un control de temperatura a un microreactor
sencillo de armar y facilmente reproducible, por lo que se plantea este como el objetivo general de

este trabajo.

1.3 Objetivo general

Desarrollar un sistema de fotoreactor impreso en 3D con control de temperatura mediante el uso

de un microcontrolador.

1.4 Objetivos Especificos

Realizar el modelado computacional del microreactor prototipo mediante el uso de programas
computacionales.

Realizar el modelado computacional de la transferencia de calor de diferentes prototipos de
fotoreactor.

A partir del sistema mas eficiente disefiar un prototipo final con un sistema de control de
temperatura.

Ensamblar la configuracion del sistema final del fotoreactor con todos sus elementos integrados.

Realizar la prueba de concepto de la instalacién final del fotoreactor.

1.5 Resultados esperados

Se espera implementar el modelado computacional mediante el uso de SolidWorks, la impresion
3D por deposicién de material fundido, y un sistema de control de temperatura controlado por un
microcontrolador para generar un microreactor prototipo como una alternativa de bajo costo a
microreactores tradicionales.

Debido a la flexibilidad que permite el modelado computacional, es decir, la libertad de disefio y

el control de temperatura incorporado al sistema, se espera que el microreactor se pueda adaptar a
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diferentes aplicaciones en otras areas de la ingenieria mediante modificaciones al modelo base del
reactor, o a las condiciones de temperatura del experimento.

Por ultimo, mediante el sistema de control de temperatura acoplado se podra acoplar al prototipo
de microreactor en la sintesis de materiales y reacciones quimicas que no interactien con el

material que conforma el reactor, asi evitando taponamientos.
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CAPITULO 2: FUNDAMENTOS TEORICOS

2.1 Principios fundamentales

2.1.1 Parédmetros fluidicos importantes

Los sistemas de flujo en la escala que se aplica en los microreactores se comportan de manera
diferente a los flujos existente en sistemas a macro escala. Uno de los factores ausentes en un
microsistema es el flujo turbulento, en el cual es remplazado completamente por flujo laminar; por
otro lado, la inercia se considera insignificante, mientras que la viscosidad se torna sumamente
importante. La superficie del sistema se debe considerar con mayor detalle dada la relacion que
hay entre superficie y volumen, la cual incrementa drasticamente a medida que el sistema se reduce
en escala. [7] Existe una serie de pardmetros importantes que describen los fluidos en general, pero
a continuacion se describen algunos con un enfoque a las particularidades de estos parametros en
los microsistemas y sus diferencias en comparacion a sistemas macro. Uno de los parametros mas

importantes para lograr la caracterizacion del flujo de un fluido es la densidad (p) de este:

P=7

La presion del liquido depende Unicamente de la altura de la columna de liquido, dejando de ser
relevante en microsistemas cerrados; por otro lado, en sistemas abiertos una gradiente de presién

inducida podré afectar el flujo del fluido dentro del microsistema. Presion (P), fuerza (F) y area

(A). [7]

o
I
x|

En los microsistemas, los reservorios y la altura de llenado se implementan para controlar la

presion del sistema y, por ende, el caudal de fluido en este. Al tener flujo dentro del sistema, se
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generard una resistencia al movimiento determinado por la viscosidad (1) del fluido, la cual se
determina por la relacion entre el esfuerzo cortante y la velocidad de corte. En microsistemas es
comunmente implementada la viscosidad cinética (v), la cual describe la relacion entre viscosidad

y densidad del fluido. [7]
N
V==
p

Al tomar la razon entre las fuerzas viscosas e inerciales se obtiene el nimero de Reynolds, el cual
es una expresion adimensional que permite estimar el régimen de flujo que ocurrird en un sistema.
Valores del nimero de Reynolds bajos, es decir menores a 2000, describen un sistema de flujo
laminar, mientras que nimeros altos, es decir mayores a 3000, reflejan un flujo turbulento; valores
entre 2300 a 3000 indican que el sistema se considera en transicion. Dentro de los microsistemas
con diametros de 100 um llenos de agua a velocidades promedio (v) de 1 cm/s, se obtiene un

numero de Reynolds igual a 1.

En general, el flujo en los microsistemas siempre se considerara laminar, recalcando que en
microsistemas no circulares se requiere utilizar el diametro hidraulico (D), el cual da la razén

entre el area de la seccion transversal (A) y el perimetro mojado (P). [7]

2.1.2 Ecuacién de Navier — Stokes

Para describir el movimiento de los fluidos dentro de un micro reactor es importante tener en

cuenta que estos cuerpos se conforman por materiales continuos. Por lo tanto, propiedades como
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la masa y fuerza deben ser remplazadas con sus contrapartes continuas, es decir, la densidad y la
densidad de fuerza (f), definidas por unidad de volumen. Para evaluar el comportamiento de todo
el sistema, se divide la densidad de fuerza en varios elementos de fluidos infinitesimales,
evaluando las fuerzas que actlan sobre cada uno de ellos. Posteriormente, a partir de estas
evaluaciones, es posible inferir las propiedades medias en el sistema. En si, las fuerzas que actlian
sobre cada elemento de fluido se deben a las tensiones del fluido en sus superficies y a las fuerzas
externas () sobre la mayor parte del elemento. EI campo de velocidad resultante u, esta regido por
la ecuacién de Navier-Stokes si el fluido es newtoniano, es decir, si su viscosidad no cambia con

la velocidad. [8]

(6u+ V—V‘_’+)
p& u-Vvu=V-o+f

Dentro de los microsistemas, las fuerzas de inercia son insignificantes en comparacion con las
fuerzas viscosas; por lo tanto, se puede despreciar el termino no lineal de la ecuacién anterior. No
obstante, es importante mencionar que, con esta aproximacion, las ecuaciones de Navier-Stokes
se pueden resolver analiticamente solo en unos pocos casos particulares definidos por sus

condiciones de frontera. [8]

2.2 Sistemas microfluidicos

2.2.1 Modos de transporte

La manera en la que se transporta la materia dentro de los sistemas de microfluidos puede ser
directa o estadistica. El transporte directo se controla mediante trabajo inducido sobre el fluido, el
cual causa un flujo volumétrico con una direccién y perfil. Este trabajo puede generarse mediante
un impulso por presion o eléctricamente mediante flujo electro osmético. Por otra parte, el

transporte estadistico es un transporte impulsado por la entropia. Generalmente, los modos de
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transporte mas importantes en los microsistemas son la adveccion o conveccion, migracion, y

difusion [7].

En el caso de la difusion, la direccién del movimiento de particulas es desde regiones de alta
concentracion a regiones de menor concentracion. Este fenémeno se debe a los movimientos
brownianos, los cuales siguieren la existencia de colisiones entre particulas donde se transfiere una
cierta cantidad de movimiento en cada colision, forzando al resto de particulas a continuar con el
movimiento aleatorio similar o a difundirse a través del fluido. La cantidad de momento transferido
por impacto y el nimero de impactos por unidad de tiempo dependeran del tamafio, forma y masa
de las moléculas, al igual que de su temperatura, A microescala, el mezclado depende
principalmente de la difusion debido al comportamiento laminar del flujo; esto es contrario a lo
que se observa en sistemas a macroescala donde el mezclado se consigue mediante un sistema

turbulento caracterizado por nimeros de Reynolds mayores a 3000 [7].

A pesar de que los mecanismos de transporte directos y estadisticos son profundamente distintos,
es posible que estos coexistan bajo ciertas circunstancias; por esto es importante definir la tasa
relativa entre estos dentro del sistema de microfluidos. Mediante la ecuacion de conveccion -
difusion en su forma adimensional se puede obtener una constante llamada nimero de Péclet, la
cual se define como la razén entre ambos mecanismos de transporte anteriormente mencionados.

Tansporte advectivo v

"~ Transporte Difusivo D
Donde (1), (v) describe la longitud y velocidad caracteristica del sistema y (D) el coeficiente de

difusion de la especie transportada. Generalmente, si el nimero de Péclet es superior a 1000 la
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difusion se vuelve insignificante, mientras que, si este es menor a 10, la adveccion puede
despreciarse. [9]

Debido al rapido desarrollo de micro dispositivos, la comprension del flujo de fluidos y la
transferencia de calor han sido puntos de creciente interés [10]. Ademas, se ha logrado demostrar
que la miniaturizacion de un sistema facilita el intercambio térmico donde tiempos caracteristicos
de difusidn térmica se acortan y los intercambios de calor a una temperatura fija son mas grandes;
estas propiedades son ventajosas para mantener un mayor control en reacciones quimicas, ya sean
exotérmicas o endotérmicas, al igual que la implementacion de procesos bioldgicos que requieren

ciclos térmicos [11].

La conductividad térmica se considera una propiedad de trasporte promedio definida por la Ley
de Fourier, la cual esta relacionada con la difusion natural del transporte de calor en gases, sélidos
y liquidos. En los microsistemas, K depende no solamente del tipo de material y el nivel de
temperatura, sino que también influyen pardmetros como la microestructura del material y la escala
longitudinal del sistema [12].

q=—KVT

2.2.2 Geometrias caracteristicas

En general, en los microsistemas es comudn encontrar geometrias que incluyen pozos, orificios,
membranas y canales. Como un ejemplo béasico de estas estructuras que conforman los
microsistemas, se puede apreciar dos de los tipos mas sencillos de geometrias: un canal abierto

que conecta dos pozos (ver figura 1). [13]
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Figura 1.- Perspectiva general de un microcanal.

Existe una gran variedad geométrica que es implementada en dispositivos microfluidicos; no
obstante, la construccion basica de estos sistemas implementa bloques que se adaptan para alcanzar
varias funciones esenciales en su microfluidica. Muchas de estas geometrias son prismaticas,
generando una seccion transversal que se mantiene constante a través un eje o canalizacion.

Las cavidades de estos sistemas son proyectadas a lo largo del eje perpendicular al plano del
sustrato. Su fabricacion se puede realizar mediante una serie de técnicas como: perforacion laser,
ataque quimico, mecanizado por descarga eléctrica, chorro abrasivo, 0 como es el caso de este
proyecto, por deposicion de material.

Los micro canales se caracterizan geométricamente por tener una dimension significativamente
mayor otras dos dimensiones; es decir, es comun encontrar que la longitud de una canalizacion
sera significativamente mas grande que su ancho y altura. En los microsistemas, las canalizaciones
cumplen papeles significativos y no solo el rol de conducir el fluido de un punto a otro. Los perfiles

comunes de cavidades microfabricadas se pueden observar en la figura 2 [13].
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Rectangular Trapezoidal

Circular Acampanado

Figura 2.- Perfiles comunes de cavidades en microsistemas.

2.2.3 Caracteristicas generales de los microreactores

La microfluidica, referido al comportamiento, manipulacion y control preciso de fluidos a escalas
submilimétricas en la cual fuerzas superficiales dominan las fuerzas volumétricas, ha surgido como
un nuevo enfoque para mejorar la funcionalidad y el rendimiento de las pruebas bioquimicas y
médicas. Los efectos de miniaturizacion y microescala también prometen sistemas de soluciones
completamente nuevos en estas areas. Por ejemplo, la reduccién de dimensiones conduce a
procesos mas rapidos y con menor consumo de reactivos; ademas, permite un procesamiento
paralelo que permite sintetizar y analizar compuestos a la vez. Los dispositivos de microfluidos
que han evolucionado en el campo de la ciencia y la quimica incluyen: microfiltros,

micromezcladores, microdispensadores, microseparadores y microreactores [14].

Los microreactores son sistemas con baja inercia térmica, lo cual permite llevar a cabo procesos a
condiciones de temperatura uniforme, al igual que un control directo, preciso y facil de este
parametro, contrario a los reactores tradicionales. El tamafio de un microreactor conduce a altas
tasas de transferencia de masa y calor, por lo cual es posible llevar a cabo reacciones bajo

condiciones mas agresivas sin aumentar el peligro latente que habria en un reactor convencional.
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Cabe recalcar que el tiempo de residencia en un reactor disminuye debido al tamafio de las
canalizaciones, por lo cual productos intermediarios inestables pueden transferirse rapidamente a
un proceso distinto. Estas propiedades de los microreactores permiten nuevas alternativas de
reacciones anteriormente inaccesibles bajo condiciones de reaccion dentro de reactores

tradicionales. [14]

2.2.4 Materiales para la manufactura y construccion de microreactores

Las técnicas actuales utilizadas para la fabricacidn de dispositivos de microfluidos incluyen el
micro mecanizado, la litografia blanda, el estampado, la construccion in situ, el moldeo por
inyeccion, y ablacion laser, cada técnica tiene ciertas ventajas y desventajas, donde el método mas
adecuado de fabricacién de dispositivos a menudo depende de la aplicacion especifica del
microreactor. Se puede esperar que los materiales implementados de acuerdo con su técnica de

fabricacion se distribuyan de la siguiente manera (ver tabla 1):

Tabla 1.- Técnicas de fabricacion de acuerdo con el material implementado.

Técnica de fabricacion Material
Atague quimico y cortado con laser | Vidrio
Cortado con laser Capas poliméricas
Litografia Polidimetilsiloxano
Inyeccidn en molde (impresion 3D) | Termoplasticos
Fotopolimerizacion Hidrogeles
Ataque quimico Silicon

Cabe recalcar que los polimeros son ampliamente utilizados en la fabricacion de estos

dispositivos debido a su alto rendimiento bioquimico y su bajo costo comercial [15].
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2.3 Manufactura aditiva

Esta técnica de manufactura es sumamente prometedora para la fabricacion de microreactores dado
a que este representa el menor costo entre los diferentes métodos. Los materiales implementados
son plasticos termosensibles, lo cuales son calentados por encima de su temperatura de
ablandamiento, lo cual causa que el filamento se torne blando y flexible, y asi extruirse mediante
una boquilla a una placa que se mantiene a temperaturas mas bajas, produciendo un enfriamiento
rapido del plastico y su consecuente endurecimiento. Este método de manufactura consiste en
depositar finas capas del plastico moldeable una tras otra hasta completar la pieza deseada [16)].
Las limitaciones del moldeo por inyeccion incluyen la resolucién de la pieza y la eleccién de los
materiales. Debido a que la boquilla de extrusiones es fija, la precision de la pieza dependeré del

didmetro de la apertura; estructuras muy finas tienen a formar pequefas imperfecciones. [17]

Es necesario mencionar a la estereolitografia como un proceso de manufactura aditiva alternativa
al proceso de impresion 3D, ya que es capaz de crear prototipos con un alto grado de precision y
detalles. Mediante una reaccion fotoquimica y por medio de un reservorio liquido de resina, un
foton de luz reticula monémeros y oligémeros quimicos y se forman polimeros que se endurecen

dando forma a la pieza deseada. [18]

2.4 Software de modelado (SolidWorks)

Simulaciones computacionales en dindmica de fluidos pueden llevarse a cabo para optimizar el
disefio de los microcanales, mejorar la distribucién del flujo dentro del microreactor, y reducir la
caida de presion en el sistema [19]. Para este fin, se han desarrollado programas computacionales

que permiten modelar en detalle procesos de transporte en una variedad de sistemas [20].
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Para el desarrollo del modelo de microreactor de este proyecto, se opt6 por utilizar el programa
SolidWorks debido a que este incorpora el modelado y la simulacion de flujo dentro del mismo
sistema, manteniendo la fidelidad geométrica de las piezas, mallado automatizado, deteccién del
régimen de flujo, y analisis multivariado que optimiza los disefios rapidamente. Por otro lado, el
programa maneja una interfaz intuitiva de la simulacién de flujo que reduce los tiempos de

configuracién y de analisis [21].

2.5 Consideraciones generales del sistema

En primer lugar, el proposito del microreactor en este proyecto es el habilitar una serie de
reacciones fotoguimicas, por lo cual una adaptacion de algun material transparente era necesario.
Dado que por cuestiones de disponibilidad y costo no fue posible adaptar filamentos plasticos
transparentes al proceso de impresion, se incluyé a los distintos prototipos una tapa de acrilico que
permita el paso de luz hacia las canalizaciones del reactor. Por otra parte, al trabajar con filamentos
de PLA como material de impresion, la transferencia del calor en el sistema se mostro ineficiente.
Por este motivo, mediante el modelado computacional del modelo base fue posible generar
distintos prototipos de microreactores los cuales presentaban caracteristicas favorables al proceso.
Hay que recordar que las dimensiones del modelo base se mantuvieron constantes en las

simulaciones de los distintos prototipos de microreactores.

Las simulaciones de los prototipos se realizaron en el programa computacional SolidWorks a
condiciones no adiabaticas, considerando una temperatura ambiente de 20.5 °C, con un coeficiente
de transferencia de calor por conveccion de 10 W m= k. El fluido que circulé por las

canalizaciones del microreactor se encontraba a 20.5 °C y se calento al sistema a 60 °C. En ambos
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casos el fluido se consider6 como agua; sin embargo, no todos los prototipos se calentaron por
medio de un fluido caliente, en distintos prototipos el calentamiento se realiz6 mediante la
generacion de calor por parte de celdas Peltier. Las condiciones de flujo del reactivo fueron de 1
y 100 | h't representando un tiempo de residente de 12.5 horas y 8 minutos, respectivamente. Estos
valores representaron parametros de flujo minimo y méaximo establecidos para los microsistemas.
En la Tabla 2 se muestra la conductividad térmica de cada material implementado en la simulacién
y construccion de los distintos prototipos.

Tabla 2.- Conductividad térmica de los materiales implementados.

Material Conductividad térmica W m* K™
PLA 0.13
acrilico 0.20
ceramica — alimina 94% 18
aluminio 240
cobre 401

2.6 Modelos de microreactores desarrollados

Los resultados se obtuvieron a partir de una serie de prototipos, los cuales presentaban distintas
alternativas de transferencia de calor al microreactor. En la tabla 3 se muestra una vision general
de estos prototipos de microreactores, los cuales fueron modelados y evaluados con respecto a su
eficiencia térmica.

Tabla 3.- Observaciones generales de las variantes de los microreactores.

Prototipo Nomenclatura Materiales Observaciones Generales
Modelo base MB PLA Construccion bésica de las
canalizaciones del micro reactor.
Tuberias TT PLA, acrilico Construccion  solida acoplada con
transversales tuberias internas y una cobertura de
acrilico.
Peltier a PCD PLA, cobre, Ensamblaje del MB y una lamina de
contacto directo ceramica cobre que distribuye el calor generado
por celdas Peltier directamente al fluido.
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Peltier a PCI PLA, acrilico, | Adaptacion del PCD a una distribucion

contacto cobre, ceramica | de calor indirecta con una cobertura de

indirecto acrilico

Bafo de agua BA PLA, aluminio | Calentamiento del MB a partir de un
reservorio de agua caliente echa de
aluminio.

Prototipo final PF PLA, cobre, Ensamblaje final basandose en facilidad

aluminio de control de temperatura y construccion

fisica del modelo

2.7 Limitaciones del sistema

El sistema impreso en 3D presenta limitaciones de transferencia y control de calor dado que
filamentos termomoldeables de PLA conforman la estructura completa del microreactor. [22]

De igual manera, la impresion 3D presenta limitaciones geométricas atribuidas a la extrusion del
filamento debido a la apertura de la boquilla de la impresora. Por este motivo, se podréa realizar
canalizaciones de impresion sumamente estrechas y se trabajara entre un limite aceptable de
precision de impresion donde se garantice un alto grado de reproducibilidad del microreactor a

disefiar. [16]

En la impresion 3D por filamentos depositados es posible que se generen fugas del fluido por
pequefios imperfectos en el proceso de impresion donde capas de filamentos no se podran adherir
completamente; sin embargo, la aplicacidn posterior al proceso de impresion de sellante en toda
la superficie de la pieza manufacturada evitara fugas en el microreactor y sus canalizaciones. [23]
Por otro lado, la transparencia del material utilizado en la impresion es ineficiente, limitando asi
las aplicaciones en reacciones foto activadas (fotoreactor), por lo cual acrilico se implementara
como material en el ensamblaje de los prototipos, permitiendo el paso de luz a las canalizaciones

del microreactor.
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Por ultimo, las aplicaciones del reactor impreso se ven limitadas en procesos en los cuales acetona,
etanoato de etilo, tetrahidrofurano, butanona o hidroxido de sodio en altas concentraciones sean
necesarios ya que estos agentes quimicos disuelven al equipo impreso conformado por filamentos

de PLA [24].
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CAPITULO 3: RESULTADOS DEL PROCESO DE DISENO

3.1 Modelo base (MB)

A partir de las capacidades de impresion de una impresora por deposicién de filamentos de bajo
costo, el primer prototipo de micro reactor se desarroll6 con dimensiones de ancho, largo y grosos
de 7, 14,y 0.5 cm, respectivamente (ver figura 3). Estas dimensiones se definieron con el objetivo
de producir un reactor cuya impresion no tome cantidades de tiempo considerables; por otra parte,
se tomd en consideracion la necesidad de optimizar la geometria de las canalizaciones segun su
limite de separacion de manera que se garantice una alta precision de impresion de las
canalizaciones y que estas se mantengan separadas y paralelas una tras otra. Los primeros
prototipos de microreactor manufacturado por impresion por deposicion polimérica mostraron una
alta reproducibilidad trabajando con una separacion entre canalizaciones no mayor a 2 mm, dando

como resultado el denominado modelo base (MB), con una capacidad volumétrica de 12.6 ml.
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Figura 3.- Modelado computacional del MB con sus respectivas dimensiones en milimetros.
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3.1.1 Prototipo de tuberias transversales (TT)

Figura 4.- Modelado computacional del prototipo TT.

Las modificaciones realizadas al modelo MB en esta variante se basaron a partir de
intercambiadores de calor tradicionales y microreactores [25]. La base se extendi6 permitiendo la
incorporacion de una tuberia interna transversal a traves de toda la pieza; por esta tuberia se circuld
el fluido caliente a 60 °C. Como se observa en la figura 4, se realizo los cortes en las paredes del
prototipo a una separacion tolerable de 2 mm con las canalizaciones del reactor. El diametro de
tuberia interna se definié en 12 mm, con su punto de salida en la cara opuesta al de entrada cerca
de la salida del reactivo del MB, asi permitiendo la circulacion de fluido caliente a través del

modelo TT.

El modelado computacional del prototipo se realizé con una tapa de acrilico de 4 mm de grosor,
sellando a las canalizaciones del microreactor y asi permitiendo la evaluacion térmica del sistema

representada en la figura 5.
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Figura 5.- Simulacion computacional del prototipo TT a 1 ml h.

Observando la figura 5, para un tiempo de residencia de 12 horas, la tuberia transversal con fluido
caliente a 60°C transferiria la cantidad de calor al reactivo dentro de las canalizaciones del
microreactor para subir su temperatura de 20°C a 44 °C antes de ingresar a las canalizaciones mas
estrechas del microreactor. En la salida del reactor, se observé como el fluido perdi6 una cantidad
considerable de calor; esto se dio ya que la tuberia no logré cubrir por completo la base del
prototipo TT. Dado que las condiciones de la simulacién computacional no son adiabaticas, se
espera que, al calentarse el reactivo, este imparta su energia calentando la tapa de acrilico, y esta
a su vez disipe el calor a sus alrededores. La temperatura maxima obtenida por el fluido en las
canalizaciones del microreactor, y la temperatura a la salida del mismo fueron de 51.45 y de

38.63 °C, respectivamente.
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Figura 6.- Simulacion computacional del prototipo TT a 100 ml h-1.

Observando la figura 6, para un tiempo de residencia de 8 minutos, el calentamiento del reactivo
no se realiz6 de manera inmediata antes de ingresar a las canalizaciones mas estrechas, como lo
visto en la figura 5 para un tiempo de residencia de 12 minutos. El tiempo de residencia mas corto
resultd en un calentamiento distribuido a través de todo el reactor. El reactivo se movi6 de manera
rapida por los puntos frios del microreactor sin perder una cantidad significativa de calor a los
alrededores mantenimiento un aumento constante de su temperatura hasta alcanzar una

temperatura maxima de 46.01 °C y una temperatura de salida del microreactor de 45.83°C.

Al comparar las figuras 5 y 6, se puede observar que el flujo del reactivo alcanz6 temperaturas
mas altas en el sistema a 1 ml h't que a 100 ml ht ya que el reactivo se encontraba en contacto con
la base caliente del modelo TT por una mayor cantidad de tiempo. No obstante, en los puntos de
salida del reactor (ver figura 5), la carencia de una fuente de calor consistente causd un
enfriamiento del reactivo de 7.2 °C a comparacion del sistema que se simulo a condiciones

méaximas de flujo.



33

3.1.2 Prototipo Peltier a contacto directo (PCD)

Figura 7.- Modelado computacional del prototipo PCD.

Al impartir una corriente eléctrica a través de una celda Peltier es posible generar una gradiente de
calor entre las caras de las celdas. Como se observa en la figura 7, este prototipo PCD implementd
una lamina de cobre de 3 mm de grosor, la cual se colocé a contacto directo con las canalizaciones
del fluido sellando, al microreactor y permitiendo una distribucién de calor directa por parte de las
celdas Peltier. Las celdas Peltier se dimensionaron de acuerdo con unidades comercialmente
disponibles de 40 x 40 mm de largo y ancho, con un espesor de 0.5 mm, con una potencia sugerida

de 60 W.

B7.04
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Figura 8.- Simulacion computacional del prototipo PCD a 1 ml h-1.
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La simulacién del prototipo PCD bajo condiciones minimas de flujo se realizd con celdas que
trabajaron con una potencia constante de 10 W, y a una temperatura de celdas de 67 °C, contrario
a su potencia de trabajo sugerida de 60 W. Se tomd esta consideracion ya que no se logro agregar
un sistema de control de las celdas que controlen la potencia de trabajo de estas trabajando a 60 W,
donde los resultados a la potencia sugerida aumentaban la temperatura del reactor sobre su punto
de moldeo, consecuentemente derritiendo al microreactor. En la figura 8 se puede observar como
la lamina de cobre, al estar en contacto con el fluido, logro calentar al reactivo de manera inmediata

alcanzando una temperatura méxima de 64.88 °C y una temperatura de salida de 61.70 °C.
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Figura 9.- Simulacién computacional del prototipo PCD 100 ml h-1.

Las celdas del prototipo PCD se simularon bajo las condiciones maximas y minimas de flujo y con
una potencia constante de 10 W. En la figura 9, se puede observar como el aumento de flujo
representd un menor grado de calentamiento. Sin embargo, debido a la alta eficiencia de
transferencia de calor por parte de la lamina de cobre, el reactivo logré alcanzar una temperatura

méaxima de 49.43 °C y una temperatura de salida del reactor de 48.93 °C.
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Similar a lo observado en las simulaciones del prototipo TT, bajo condiciones minimas de flujo
(ver figura 5), el sistema calentd al reactivo a una temperatura mas alta que bajo condiciones
méaximas de flujo (ver figura 6). Una ventaja clara del prototipo PCD sobre el prototipo TT es la
distribucion homogeénea de calor por parte de la lamina de cobre. Al ver la figura 4, el prototipo TT
no contiene una fuente homogénea de calor en toda su base por lo cual el reactivo pierde una
cantidad considerable de calor en su punto de salida. Al ver la figura 7, en el prototipo PCD este
problema se soluciona ya que la lamina de cobre se calienta homogéneamente, y este calor se

imparte directamente al reactivo en las canalizaciones del microreactor.

3.1.3 Prototipo Peltier a contacto indirecto (PCI)

Figura 10.- Modelado computacional del prototipo PCI.

El prototipo PCI, como se observa en la figura 10, se ensamblé con una cobertura de acrilico y los
mismos elementos que conformaron al prototipo PCI, considerando una potencia reducida de

trabajo de 10 W, con la diferencia de que estos elementos se colocaron en la base del microreactor.
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Por este motivo, la ldmina de cobre y las canalizaciones del reactor se encontraban separadas por

una lamina de 3.5 mm de grosor de PLA que conforma la base del microreactor.
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Figura 11.- Simulacion computacional del prototipo PCI 1 ml h-1.

En la figura 11, se puede observar como la lamina de cobre, al estar separada de las canalizaciones
del microreactor, generd un calentamiento tal que el reactivo alcanz6 temperaturas menores a las
observadas en el sistema PCD (ver figura 8). Los bordes y salida del microreactor fueron puntos
en los cuales el reactivo disip6 su calor a sus alrededores, similar a lo observado en el prototipo TT
(ver figura 5). Por esta razén, la temperatura de salida del microreactor fue de 49.78 °C, a

comparacion de la temperatura maxima de 59.51 °C.
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Figura 12.- Simulacion computacional del prototipo PCI 100 ml h™™,

Como se muestra en la figura 12, la transferencia de calor mostré una mayor distribucion a través
de las canalizaciones del microreactor. El reactivo alcanzd una temperatura maxima cerca del
punto de salida del microreactor de 45.19 °C y una temperatura de salida de 44.75 °C. Al comparar
esto con lo observado en la figura 9, la temperatura que se obtuvo a condiciones mayores de flujo
(ver figura 12) fue menor; no obstante, en los puntos de salida a 1 ml h, al igual que en los bordes
del microreactor, el reactivo disip6 una cantidad considerable de calor a los alrededores. Esto no
se observo en las simulaciones bajo condiciones maximas de flujo dado que el reactivo no
permanecié en estos puntos frios del microreactor por mas de un minuto. Por otro lado, el
prototipo PCI presentd mejores resultados de calentamiento a comparacion al prototipo TT, pero

un menor calentamiento que el prototipo PCD.
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3.1.4 Prototipo bafio de agua (BA)

Figura 13.- Modelado computacional del prototipo BA.

El prototipo BA se baso en los resultados positivos obtenidos del prototipo PCI (ver figura 10). Al
tener un calentamiento homogéneo a través de toda la base del microreactor, el calentamiento del
reactivo aumentd y alcanz6 una mayor temperatura, a la vez que perdié menor cantidad calor en
los bordes y puntos de salida del reactor a condiciones minimas de flujo. Como se muestra en la
figura 13, el prototipo BA se ensamblé computacionalmente con una cobertura de acrilico y un
reservorio de aluminio hueco, el cual permitié el contacto del fluido caliente a la base del

microreactor de manera directa.
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Figura 14.- Simulacion computacional del prototipo BA a1 ml h.

Observando la gradiente de temperatura en la figura 14, la temperatura del fluido se vio
homogeneizada a traves de las canalizaciones del microreactor, alcanzando una temperatura
méaxima de 51.37 °C y una temperatura de salida de 43.79 °C. Al comparar con los resultados que
se obtuvieron en el prototipo TT a las mismas condiciones de flujo (ver figura 5), el prototipo BA
no mostrd puntos frios en el microreactor, y la temperatura de salida perdié una menor cantidad

de calor que la que se observo en el prototipo TT.
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Figura 15.- Simulacion computacional del prototipo BA a 100 ml h-
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Al observar la gradiente de temperatura en la figura 15 se puede ver que el reactivo se calent6 a
través de las canalizaciones del microreactor. La temperatura maxima que se obtuvo en la
simulacion fue de 45.10 °C y una temperatura de salida de 44.82 °C. A continuacion, se puede
observar la temperatura maxima y temperatura de salida de los prototipos realizados bajo
condiciones de flujo minimo y maximo (ver tabla 3 y tabla 4 respectivamente).

Tabla 3.- Temperaturas maximas y de salida del reactor de los prototipos a 1 ml h!

Prototipo Nomenclatura Temperatura maxima °C Temperatura de salida °C
Tuberias transversales TT 51 39
Peltier a contacto directo PCD 65 62
Peltier a contacto indirecto PCI 60 50
Bafio de agua BA 51 44

Tabla 4.- Temperaturas maximas y de salida del reactor de los prototipos a 100 ml h*!

Prototipo Nomenclatura Temperatura maxima °C Temperatura de salida °C
Tuberias transversales TT 46 46
Peltier a contacto directo PCD 49 49
Peltier a contacto indirecto PCI 45 45
Bario de agua BA 45 45

3.2 Consideraciones de precalentado.

Al observar los resultados resumidos en las tablas 3 y 4, se aprecia que todos los prototipos
lograron calentar al reactivo considerablemente; sin embargo, las temperaturas maximas
alcanzadas por el reactivo en los prototipos se obtuvieron después de haber fluido por mas de la
mitad del trayecto de las canalizaciones del microreactor. Por otro lado, a condiciones minimas de
flujo, todos los prototipos perdieron una cantidad significativa calor a los alrededores en los puntos
de salida de los prototipos. Por este motivo se deberia prever que la reaccion se haya concluido

antes de llegar a estos puntos. Al Considerar que el tiempo de residencia que tarda el reactivo en
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alcanzar su temperatura Optima es considerado como tiempo perdido dentro del microreactor. Por
este motivo, se optd por implementar un sistema de precalentado, con el propdsito de asegurar una

temperatura de entrada al microreactor.

Figura 16.- Modelado computacional de canalizaciones de cobre en serpentin.

Para comprobar la efectividad del sistema de precalentamiento, se realizé el modelado de una
tuberia que se sumergio en un reservorio que contenia fluido caliente. Al observar la figura 16, se
puede identificar como la tuberia de cobre se model6 en serpentin con el propésito de ocupar la
menor cantidad de espacio posible. EI modelo se realizé a partir de una tuberia de cobre de 30 cm
de longitud con un didametro externo de 3.2 mm y un diametro interno de 1.6 mm. La tuberia se
encontraba encerrada dentro de un cilindro, el cual simulé al reservorio de fluido caliente. De igual
manera que las simulaciones de los varios prototipos, se simul6 al sistema de precalentamiento

ente 1a 100 ml h't.
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Figura 17.- Simulacion computacional de canalizaciones de cobre en serpentin a 100 ml h™.

La transferencia de calor al reactivo se realizd de manera inmediata, donde cabe recalcar que los
resultados que se obtuvieron a condiciones minimas de flujo son muy similares a las mostradas en
la figura 17. El reactivo logré calentarse rapidamente hasta alcanzar la temperatura del medio en
el que estaba sumergido (60 °C) a solo 30 mm de los 30 cm de tubera de cobre, por lo cual serad

posible reducir la longitud de tuberia necesaria en el sistema de precalentamiento.
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CAPITULO 4: DEFINICION DEL PROTOTIPO FINAL

4.1 Consideraciones generales de los prototipos

Al observar los resultados obtenidos por parte del prototipo TT, se observa como la tuberia
transversal carece cobertura cerca de los bordes, puntos de entrada y salida del reactivo dentro del
microreactor; estos puntos frios causan un que el reactivo pierda una cantidad significativa de calor
a bajas condiciones de flujo (ver figura 3). En puntos del trayecto dentro de las canalizaciones, el
reactivo impartird su energia a los alrededores, en especial a los bordes y tapa de acrilico del
prototipo TT. Debido a esto, el prototipo TT muestra carencias de distribucion de calor en el
sistema ya que, al trabajar con PLA, un material con un bajo coeficiente de transferencia de calor,

es necesario maximizar y distribuir la fuente de calor a través de todo el microreactor.

Como es esperado al implementar una cobertura de cobre sobre las canalizaciones del reactor como
es el caso del prototipo PCD, la transferencia de calor se vio sumamente optimizada. Al trabajar
con celdas Peltier, fue posible generar una gradiente de temperatura que permitid calentar la lamina
de aluminio y, por consiguiente, el reactivo dentro de las canalizaciones del microreactor. Al
manejar una distribucion de calor a través de toda la placa de cobre y esta, al estar en contacto
directo con el reactivo, el sistema mostro una tendencia a alcanzar cualquier temperatura deseada
de manera rapida. El problema que surge al trabajar con el prototipo PCD es que, para nuestras
aplicaciones, el prototipo queda excluido como un fotoreactor ya que se impide el paso de luz
hacia las canalizaciones. No obstante, una solucién a este problema podria ser la adaptacion de
filamentos transparentes como material de impresion; de igual manera, al tener acceso a este tipo
de filamentos se podria generar distintos prototipos a partir del MB que utilizan esta propiedad a

nuestro favor.
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Realizando una simple modificacién al prototipo PCD se consigui6 el prototipo PCI, el cual
permitio el paso de luz a las canalizaciones del microreactor. La Unica desventaja en comparacion
al modelo PCD es la separacidn que se genero entre la ldmina de cobre y las canalizaciones. Esta
separacion no provoco grandes fluctuaciones en los resultados, mostrando una menor temperatura
de la anteriormente obtenida (ver tabla 3). En general, los sistemas Peltier muestran buenos
resultados impartiendo calor al fluido ya que implementa materiales con alta eficiencia de
transferencia de calor. Los problemas que surgen en estos equipos es el manejo de las celdas
Peltier. Estas celdas generan una gradiente de calor donde una cara de la celda se calentara, pero
la cara opuesta se enfriard; este fendbmeno podria ser causa de problemas en sistemas

implementados en laboratorios.

Otra dificultad encontrada en estos sistemas es el control de temperatura y las pérdidas de calor a
través de las celdas. EI momento de controlar estas celdas, su potencia de funcionamiento debe
controlarse con mayor grado de precision. En las simulaciones, se tomo solo una fraccion de la
potencia total de las celdas (10 W) ya que no fue posible generar un sistema de apagado automatico
de las celdas Peltier en la simulacién. Si fuera el caso de tomar la potencia sugerida de
funcionamiento (60 W), dentro de las simulaciones el calor emitido por parte de las celdas
sobrepasaba temperaturas tolerables para el microreactor (150 °C — 180 °C), derritiendo la pieza.
Otro punto de dificultad es el monitoreo de la temperatura del fluido en el reactor fisico. Teniendo
canalizaciones tan estrechas, implementar una termocupla de bajo costo seria imposible; otra

alternativa es la implementacion de sensores de temperatura infrarrojos.
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En el caso de implementar un sistema de monitoreo y control de temperatura del fluido, el calor
impartido por la celda calentaria primero al reactor y luego al fluido. Puede ser posible que la base
del reactor alcance temperaturas mayores a las deseadas hasta calentar al fluido frio,
comprometiendo la integridad del reactor. Por otro lado, la modificacién BA (ver figura 12)
permitio6 distribuir el calor por parte del fluido caliente a través de toda la base del microreactor,
similar a lo observado en el modelo PCI. En esta variante, se obtuvo temperaturas razonables de
calentamiento, mejores a las que se obtuvo en el prototipo TT. La ventaja del modelo BA es que
el control de temperatura en un modelo fisico es sumamente sencillo de incorporar; en primer
lugar, una termocupla de bajo costo se puede adaptar a un reservorio, calentandolo mediante el uso
de una resistencia eléctrica. De esta manera se evita sobrecalentar el reactor y se garantiza la
temperatura del fluido caliente de manera segura. De igual manera, tener un reservorio de agua
permite sumergir al microreactor, generando un pseudo aislamiento, asi reduciendo perdidas de

calor por parte de los bordes del microreactor y por parte de la tapa de acrilico.

A partir de los resultados obtenidos en la figura 17, se adapté los principios del prototipo BA como
el prototipo final al ensamblar el sistema de precalentamiento con un microreactor con nuevas
dimensiones, las cuales se realizaron extendiendo el ancho y largo del MB de 7 x 14 cm a 16 x

16 cm.
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4.2 Prototipo final (PF)
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Figura 18.- Simulacion computacional del prototipo PF a 1 ml h2.,

Al ver la figura 18, se aprecia que la temperatura del sistema se mantuvo cerca a los 60 °C a traves
de las canalizaciones del microreactor. La temperatura de salida del PF fue de 57.32 °C, mientras
que la temperatura minima fue de 57 °C. En esta simulacion se probd la capacidad de retener calor
en el sistema, por lo cual fue més util encontrar la temperatura minima del reactivo en las

canalizaciones que la temperatura maxima la cual se obtuvo en la seccidn de precalentamiento.
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Figura 19.- Simulacion computacional del prototipo PF a 100 ml h-1.
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Al observar los resultados de la simulacion (ver figura 19), se evidencia que el reactivo no logroé
mantener una temperatura constante a traves de las canalizaciones del microreactor. No obstante,
la temperatura minima que se obtuvo fue de 53.88 °C y una temperatura de salida de 54.44 °C. A
continuacién, se puede observar la temperatura minima y de salida de prototipo final a ambas

condiciones de flujo (ver tabla 5).

Tabla 5.- Temperaturas maximas y de salida del reactor de los prototipos a 100 ml h

Caudal de flujo ml h! | Temperatura minima °C | Temperatura de salida °C

1 55 57
100 54 54

4.3 Ensamblaje final

El ensamblaje del prototipo final se realizd mediante la adaptacion de un reservorio de agua fria,
la cual fue calentada por medio de una resistencia eléctrica con una potencia de 1000 W que se
controlaria por medio de un sistema relé — Arduino. De esta manera, fue factible generar un cédigo
computacional que determino las condiciones de temperatura deseadas a llegar, es decir, 60 °C en
el reservorio de agua fria. Al calentar el reservorio, se empujo el fluido por medio de bombas de
pecera a un segundo recipiente el cual se ensamblo de manera similar a la observada en la
figura 18. Facilmente, se imprimio soportes de PLA que elevaron al microreactor a cualquier nivel

deseado por encima o sumergido en el segundo recipiente.

Dado la situacién actual de confinamiento debida a la Pandemia del coronavirus, fue imposible

adaptar bombas de jeringa encontradas en el laboratorio de la universidad, por lo cual las pruebas
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de concepto se realizaron a condiciones de flujo mucho maés altas de las simuladas; esto se realizd
con el proposito de comprobar el flujo dentro del microreactor y comprobar la factibilidad del
equipo. Es recomendable realizar estudios futuros donde se trabaje con distintas reacciones
quimicas para comprobar o refutar el funcionamiento quimico del equipo, ya que este estudio se

enfoco en las posibilidades térmicas del sistema.
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CAPITULO 5: CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

Este proyecto se enfocé en el desarrollo de un microreactor impreso en 3D de bajo costo debido a
que existen una serie de ventajas de estos microsistemas a comparacion medios de reaccién
tradicionales. Al adaptar el modelado y simulacion computacional, fue posible generar un
prototipo con un sistema de control de temperatura incorporado; este impartié un alto grado de

versatilidad al sistema.

Mediante el modelado computacional del microreactor, con el manejo del SolidWorks como
programa computacional, se logré disefiar un modelo base (MB) de manera eficiente. Gracias a la
facilidad de manejo y ambiente amigable, incluso para principiantes que piensen usar el programa,
el desarrollo fue exitoso, donde pequefios cambios y mejoras al microreactor se lograron de manera

inmediata dentro del programa.

De manera similar al desarrollo del MB, la elaboracién de las distintas variantes y su configuracion
bajo diferentes condiciones de transferencia de calor fue exitosa. Mediante el manejo del programa
computacional, la determinacion de distintos materiales y el ensamblaje de varios componentes
como las celdas Peltier o las coberturas de acrilico, se logré generar los distintos modelos y
prototipos a partir del modelo basico. A partir de estos prototipos, la determinacion de los
pardmetros de simulacion fue similar en todos los casos, donde las fronteras del sistema, es decir,
la entrada y salida de los fluidos, fueron los parametro mas importante y clave para una correcta

simulacion.
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Fue claro observar que las condiciones de flujo y parametros de la simulacién arrojaron resultados
coherentes, por lo cual la simulacion de transferencia de calor en los distintos prototipos se
consider6 como exitosa. Observando los resultados obtenidos bajo las condiciones minimas y
méaximas de flujo (ver tabla 3 y 4, respectivamente), muchos de los prototipos mostraron en
algunos casos un calentamiento maximo considerable desde 45 °C hasta 62 °C; sin embargo, el
calentamiento del reactivo dentro de las canalizaciones no se realizé de manera inmediata por lo
cual se considerd adaptar un sistema de precalentamiento que asegur6 la temperatura de ingreso

del reactivo al microreactor.

Ya que el prototipo BA se consider6 como el sistema mas sencillo de integrar a una prueba de
concepto real, mediante adaptacion de codigo, un microcontrolador, relé y una resistencia, se
definio el prototipo final de microreactor (PF). Se debe recordar que existen variables que pueden
cambiar la efectividad de los modelos. Al implementar distintos filamentos termomoldeables, es
posible obtener mayores o menores temperaturas de calentamiento del reactivo. Adicionalmente,
la manufactura aditiva es una tecnologia que sigue desarrollandose y donde nuevos procesos de
impresion, al igual que el desarrollo de nuevos materiales, podrian reducir las limitaciones de

impresion actuales.

Este trabajo representa una base de disefio que puede optimizarse con estas tecnologias en un
futuro; por medio de este procedimiento y los resultados obtenidos, se logrd desarrollar un
microreactor adaptado para fotorreacciones con un control de temperatura incorporado de bajo

costo y alta reproducibilidad.
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CAPITULO 7: ANEXO A - METODOLOGIAS DE MODELADO Y SIMULACION

7.1 Modelado de los prototipos

7.1.1 Modelado detallado MB

Mediante el programa computacional SolidWorks se desarrollara los dibujos conceptuales. El
desarrollo en 2D mediante herramientas “Sketch” (ver figura 20) escoger la opcion de linea
dibujando el contorno de la pieza de acuerdo con las dimensiones de impresion de prueba 7 x
14 cm de ancho y largo respectivamente.

C ¢ [ZHo-wn-@
Sketch Smart o
= Dimr::sicun D - - @ T oAk
- - & - (=) =

Features | Sketch | Markup | Evaluate| MED

Figura 20.- Herramienta “Sketch”.

Dibujar el contorno interno de la pieza con la herramienta de linea realizando una apertura de
3.16 mm la cual se acoplaré a la alimentacion de reactivos de 18 mm de largo. Las canalizaciones
del sistema se dibujaran con un ancho de 2 mm vy seran rectangulares con un largo de 10 cm con
una separacion de 2 mm entre canalizaciones. Mediante herramientas “Features” escoger “Fillet”
y determinar el parametro radial a 60.00 mm en las esquinas externas del canalizado rectangular.
Repetir el paso anterior y determinar el pardmetro radial a las esquinas internas del canalizado a
20.00 mm (ver figura 21).

Figura 20.- “Fillet” de las canalizaciones del microreactor.
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Mediante herramientas “Features” escoger “Extrude” seleccionando el contorno de la pieza
(omitiendo las canalizaciones) a un grosor de 5 mm. Repetir el paso anterior escogiendo el
parametro de las canalizaciones a un grosor de 1.16 mm obteniendo una canalizacién de 3.84 mm
de profundidad (ver figura 21).

Figura 21.- Modelado computacional del MB.

Mediante el modelo terminado se realizaran pruebas de impresion. Aprobado el modelo pequefio
se adaptara a las condiciones de impresion maximas de la impresora acoplada al proyecto,
cambiando dimensiones del equipo de largo y ancho a 16 x 16 cm (ver figura 22) manteniendo las
dimensiones de canalizacion, grosor, entrada y salida del reactivo Unicamente aumentando el largo
de las canalizaciones y el nimero total de estas. Realizado las nuevas dimensiones del equipo en
3D, mediante herramientas “Features” Escoger “circle” y dibujar una serie de 5 circunferencias
distribuidas equitativamente alrededor de los bordes del reactor con un diametro de 2 mm con
5mm de separacion de los bordes de la pieza. Mediante herramientas “Features” escoger
“Extrude” seleccionar todas las circunferencias y extraerlas hacia a dentro de la pieza perforandola,
obteniendo una serie de perforaciones del reactor.

NN
N\

AR
W

Figura 22.- Modelado computacional del MB.
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7.1.2 Modelado detallado TT

Abrir un archivo nuevo en SolidWorks. Tomando como base al reactor prototipo pequefio se
realizara distintos modelos de transferencia de calor. El primer sistema se basa en unas tuberias
pequefias las cuales conduciran agua caliente al sistema. Para desarrollarlo se debera extruir la
base de la pieza mediante herramientas “Features” escoger “Extrude” y extender el ancho de la
pieza 40 mm hacia abajo manteniendo las canalizaciones intactas. Escoger una cara lateral de la
pieza, mediante herramientas “Features” Escoger “circle” y dibujar un circulo con una
circunferencia de 17 mm de radio centrada a 20 mm de la base del reactor y 30 mm de un borde
lateral de la pieza como se observa en la figura 23.

Figura 22.- Circunferencia lateral del modelo TT.

Mediante herramientas “Sketch” escoger la opcion de “3D Sketch” centrando el trayecto en la
circunferencia definida en el paso anterior dibujar el trayecto de la tuberia como se observa en la
figura 23, de manera que el trayecto cubra toda la pieza. Se debe recordar que mediante la tecla
“tab” en la opcion de “3D Sketch” se podra cambiar los ejes del dibujo es decir de Xy a xz o yz
etc.

L.

Figura 23.- Trayecto de la tuberia del modelo TT.
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Definido la canalizacion y apertura de la tuberia escoger en las herramientas “Features” escoger
“Swept Cut” escoger dentro de la categoria de perfil y camino la opcion de perfil de boceto y
seleccionar la circunferencia en la primera categoria y en la segunda el boceto en 3D de la
canalizacion de la tuberia (ver figura 24).

0 [ sketch14

c |3D5ketch2

Path(3DSketch2) q

Profile(Sketch14)
&

Figura 24.- Generacion de las canalizaciones del modelo TT

7.1.3 Modelado detallado PC1 y PCD

Abrir un archivo nuevo en SolidWorks. Mediante las herramientas “Sketch” escoger la opcion de
rectangulos y realizar cuadrados semejantes a las dimensiones de celdas Peltier comercialmente
disponibles de 4 x 4 cm y extruirlas 3 mm mediante las herramientas “Features” y “Extrude”
Repetir el paso anterior hasta obtener 3 celdas pequefias (ver figura 25).

Figura 25.- Celdas Peltier modeladas en SolidWorks.
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Realizar una cobertura rectangular que cubra el reactor prototipo pequefio de manera semejante a
pasos anteriores. Abrir un nuevo documento en SolidWorks escogiendo la opcion de ensamblaje
(ver figura 26).

O
ca

Part Assembly Drawing

a 3D representation of a single design a 3D arrangement of parts and/or other a 2D engineering drawing, typically of a
component assemblies part or assembly

Figura 26.- Opcion de ensamblaje de la pieza en SolidWorks

Abrir los tres archivos de trabajo, es decir, el prototipo de reactor pequefio, la tapa del reactor y las
celdas Peltier. Mover las tres piezas mediante el uso de coordenadas y la determinacion de
coincidencias entre las caras de las distintas figuras para realizar contacto entre las piezas como se
observa en la figura 27.

Figura 27.- Ensamblaje computacional del prototipo PCD.

7.1.3 Modelado detallado BA

Abrir un archivo nuevo en SolidWorks. Mediante herramientas “Sketch” escoger la opcion de linea
dibujando un rectangulo de 46 x 28 cm de ancho y largo. A partir de la base realizada en el paso
mediante herramientas “Features” escoger “Extrude” y extender el grosor de la base a 1 cm de
ancho. Mediante herramientas “Sketch” escoger la opcion de linea dibujando un rectangulo
concentrico a la base extruida de 45 x 27 cm de ancho y largo. Escoger el bordeado que se realiz
en el paso anterior y extruir la figura mediante herramientas “Features” y “Extrude” generando las
paredes de la pieza elevandola unos 46 mm (ver figura 28).
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Figura 28.- Tina de agua.

Escoger una cara lateral de la pieza, mediante herramientas “Features” y “circle” dibujando un
circulo con una circunferencia de 12 [mm] de radio y extruir esta pieza con la opcion “Extruded
cut” traspasando la pieza generando una perforacion en esta. Abrir el archivo del reactor prototipo
pequetio y en su base dibujar circunferencias mediante herramientas “Sketch” escoger la opcion
de circunferencias para simular los soportes para el reactor. Extruir las circunferencias generando
pequefias columnas de soporte de 33 mm de alto. Abrir un nuevo documento en SolidWorks
escogiendo la opcion de ensamblaje y escoger la tina realizada con el reactor y sus nuevas
columnas de soporte. Ensamblar ambas piezas obteniendo el sistema acoplado (ver figura 29).

Figura 29.- Ensamblaje computacional del prototipo BA.
7.2 Metodologia de la simulacién

Todos los sistemas se manejaran con el mismo desarrollo de simulacién. Se requiere que todos los
modelos sean impermeables por lo cual mediante las herramientas “Flow Simulation” “Tools”
escoger “Create lids” (ver figura 30) y escoger todas las superficies planas de entradas y salidas
de fluidos en los prototipos generando tapas automaticamente sellando los modelos.
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Figura 30.- Opcidn de creacion de tapas en SolidWorks

En las herramientas “Flow Simulations” Escoger el modelo de wizard para empezar a definir el
sistema de simulacién cada paso estara descrito a continuacion.

o Nombrar al proyecto.

o Escoger las unidades del sistema (métricas o imperiales).

o Excluir las cavidades sin condiciones de flujo, analisis de tipo interno y escoger
la transferencia de calor en sdlidos.

o Escoger los fluidos dentro del sistema, para las simulaciones se utilizara agua.

o Escoger el material del reactor, dentro de polimeros escoger la opcion de PLA.

o Aplicar condiciones adiabaticas al sistema.

Definido el sistema sera necesario crear los subdominios de fluidos mediante clic derecho en la
categoria “Fluid Subdomains” (ver figura 31), creando un nuevo subdominio y escogiendo el
fluido y temperatura del mismo definido en pasos anteriores.

£33 Project(1)
El@ Input Data

------- Q] Computaticnal Domain

-l Fluid Subdomains

------ Fluid Subdomain 1

Figura 31.- Opcion de determinacion de los dominios del fluido.

Continuado sera necesario crear 4 condiciones de borde (ver figura 32) similares a la creacion de
los subdominios de fluidos. 2 de estas condiciones de borde se definirdn como entradas de fluidos
y 2 como condiciones de presién en los puntos de salida.

EIEﬁ Boundary Conditions

= il Inlet Volume Flow 1

-] Environment Pressure 2

------- Eﬁ Environment Pressure 3

- ] Inlet Volume Flow 4
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Figura 32.- Opcion de determinacion de las condiciones de borde en SolidWorks.

En las condiciones de borde de entrada se definira el caudal y temperatura que se deseen simular.
Al escoger las caras en las condiciones de entrada es sumamente importante escoger la cara interior
de la tapa (ver figura 33) generada automdticamente por la opcion “Create Lids” descrita
anteriormente.

101325Pa

Figura 33.- Cara interior de las tapas generadas en Solidworks.

De igual manera que el paso anterior la cara para definir las condiciones de presion de salida deben
ser las internas a las tapas generadas escogiendo la opcion “Enviroment Pressure”. Las condiciones
para evaluar se definen mediante la creacion de metas donde se deberan escoger las caras interiores
de los puntos de salida de los fluidos y habilitar los parametros que se deseen observar, ya sean
puntos minimos, promedio 0 maximos. Se creard 2 metas para cada uno de los fluidos de los
distintos prototipos del sistema (ver figura 34).

------- ﬁ 56 Average Temperature (Fluid) 1

------- ﬁ 505 Average Temperature (Fluid) 2

Figura 34.- Determinacion de las metas del sistema en SolidWorks.

Para el caso del sistema Peltier se debera optar por una distinta configuracion agregando una fuente
de calor la cual se caracteriza por los Watts generados por celdas Peltier comercialmente
disponibles (ver figura 35).
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Figura 35.- Opcion de generacion de calor en SolidWorks
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Ya definidas las condiciones del sistema el mallado se realizara automéaticamente y se procedera a
correr la simulacion y observar los resultados obtenidos.
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-

CAPITULO 8: ANEXO B - RESULTADOS

.- Puntos de temperatura maxima a condiciones de flujo minimo y maximo para el
prototipo TT

Figura 36



Cut Plot 1 Maximum

Temperature {Fluid) |64.68 °C

Cut Plot 1 Maximum

Temperature (Fluid) [49.43 °C

Figura 37.- Puntos de temperatura maxima a condiciones de flujo minimo y maximo para el

prototipo PCD
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Terperature (Fluid) [59.51 °C Temperature (Fluid) | 4519 °C

Figura 38.- Puntos de temperatura maxima a condiciones de flujo minimo y maximo para el
prototipo PCI
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Temperature (Fluidy| 4510 °C

Temperature (Fluid)|51.37 °C

Figura 39.- Puntos de temperatura maxima a condiciones de flujo minimo y maximo para el
prototipo BA

68



