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Resumen

La sintesis continua de catalizadores FeNiCo-LDH requiere un mezclado rapido y
homogéneo, debido a las diferencias entre los productos de solubilidad de los cationes
metalicos, las cuales pueden provocar precipitacién preferencial, segregacién de fases y
una distribucion no uniforme. En este contexto, la presente memoria tuvo como objetivo
optimizar la geometria de un microrreactor de flujo oscilatorio mediante simulaciones de
Dinamica de Fluidos Computacional, incorporando obstaculos triangulares en la camara
divergente para intensificar el mezclado sin superar una caida de presién operacional de
45,000 Pa.

Se desarrolld6 un estudio numérico, comparativo y paramétrico en ANSYS Fluent.
Inicialmente, se evaluaron 40 configuraciones geométricas a un numero de Reynolds de
400, variando la ubicacién longitudinal, la separacion respecto de las paredes y el angulo
de los obstaculos. Las geometrias con un indice de mezcla superior al 75 % fueron
analizadas posteriormente en el intervalo 100 < Re < 3,200, considerando el indice de
mezcla, la caida de presién y una eficiencia basada en el numero de Euler. Finalmente, las
configuraciones de mejor desempeno fueron comparadas con el disefio base mediante la
tasa de deformacion, la helicidad y los coeficientes de estiramiento y compresion.

Los resultados mostraron que una separacion de 1 mm, un angulo de 110° y las ubicaciones
de 8.95 y 12.925 mm favorecieron la homogeneizacion. La geometria 12.925 1_110
presentd el mejor desempenio preliminar, con un indice de mezcla de 84.15% a Re = 400.
En el analisis posterior, las geometrias 8.95_1_110y 12.925_1_110 alcanzaron indices de
mezcla superiores al 95%, mantuvieron la caida de presion bajo 45,000 Pa hasta un Re de
2,400 y conservaron eficiencias cercanas al 41%. En cambio, a Re = 3,200, todas las
configuraciones excedieron el limite de presion, por lo que esta condicion fue descartada.

El andlisis cinematico evidencié que los obstaculos intensificaron los gradientes de
velocidad, la interaccién entre velocidad y vorticidad, y los procesos de estiramiento y
compresion de las estructuras de vortices. Ademas, su ubicacién determind la region del
microrreactor donde estos mecanismos se desarrollaron con mayor intensidad. Se concluye
que las geometrias optimizadas mejoraron significativamente el mezclado y permitieron
cumplir simultdneamente los criterios de homogeneizacion y viabilidad hidraulica, aunque
su eficiencia no fue superior a la del disefio original en todas las condiciones. Estos
resultados constituyen una base para una futura fabricacién, validacion experimental y
aplicacion del microrreactor en la sintesis continua de FeNiCo-LDH.
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Abstract

The continuous synthesis of FeNiCo-LDH catalysts requires rapid and homogeneous mixing
due to differences in the solubility products of the metal cations, which can lead to
preferential precipitation, phase segregation, and non-uniform composition. In this context,
the objective of this thesis was to optimize the geometry of an oscillatory flow micromixer
through Computational Fluid Dynamics simulations, incorporating triangular obstacles into
the divergent chamber to enhance mixing without exceeding an operational pressure drop
of 45,000Pa.

A numerical, comparative, and parametric study was conducted using ANSYS Fluent.
Initially, 40 geometric configurations were evaluated at a Reynolds number of 400 by varying
the longitudinal position, wall clearance, and obstacle angle. Geometries with a mixing index
above 75% were subsequently analyzed over the range 100 < Re < 3,200, considering the
mixing index, pressure drop, and an efficiency metric based on the Euler number. Finally,
the best-performing configurations were compared with the baseline design using the strain
rate, helicity, and stretching and compression coefficients.

The results showed that a wall clearance of 1mm, an angle of 110°, and obstacle positions
of 8.95 and 12.925mm promoted homogenization. The 12.925 1_110 geometry exhibited
the best preliminary performance, achieving a mixing index of 84.15% at Re = 400. In the
subsequent analysis, the 8.95 1 110 and 12.925 1_110 geometries achieved mixing
indices above 95%, maintained the pressure drop below 45,000Pa up to Re = 2,400, and
retained efficiencies close to 41%. However, at Re = 3,200, all configurations exceeded the
pressure limit, and this operating condition was therefore discarded.

The kinematic analysis showed that the obstacles intensified velocity gradients, the
interaction between velocity and vorticity, and the stretching and compression processes of
vortex structures. Furthermore, their location determined the region of the micromixer where
these mechanisms developed most intensely. It is concluded that the optimized geometries
significantly improved mixing and simultaneously met the criteria for homogenization and
hydraulic feasibility, although their efficiency was not superior to that of the original design
under all operating conditions. These results provide a basis for future fabrication,
experimental validation, and application of the micromixer in the continuous synthesis of
FeNiCo-LDH.
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a Ancho del canal rectangular
A Coeficiente local de estiramiento y compresion de las estructuras de vorticidad

At Coeficiente promedio de estiramiento, calculado sobre las regiones donde A > 0
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Ay Area de la seccion transversal total de las entradas

b Profundidad del canal rectangular

Dy Diametro hidraulico

D, Coeficiente de difusion molecular de la especie trazadora

D Tensor de tasa de deformacion

DR Magnitud de la tasa de deformacion del fluido

DR,, Magnitud promedio de la tasa de deformacién, ponderada por area

Eu Numero de Euler

f Desviacién cuadratica normalizada de la fraccion masica local
f Promedio superficial de la desviacion cuadratica normalizada
H Helicidad local del flujo

H* Helicidad positiva promedio, ponderada por area

H* Helicidad negativa promedio, ponderada por area

Hy,,g,  Transformacion logaritmica con signo de la helicidad
Mgouto Masa de soluto

Mo, Masa de solvente

N Numero de elementos o celdas de la seccion analizada
D Presién estatica

Pinj Presion estatica promedio en la entrada j

Pour  Presion estatica promedio en la salida
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Perimetro mojado del conducto

Caudal volumétrico

Caudal volumétrico de la entrada central

Caudal volumétrico de las entradas laterales

Caudal volumétrico total de entrada

Numero de Reynolds

Superficie o seccion utilizada para el analisis

Area total de la superficie de analisis

Area asociada al elemento ide la superficie de analisis
Tiempo

Tiempo de residencia

Componente de la velocidad en la direccién x

Componente de la velocidad en la direccién y

Componente de la velocidad en la direccién z

Vector velocidad

Velocidad caracteristica o velocidad media del flujo

Velocidad promedio en la seccién de salida

Volumen de fluido contenido en el microrreactor

Coordenada cartesiana longitudinal

Coordenada cartesiana transversal

Coordenada cartesiana correspondiente a la profundidad
Fraccion masica de una especie

Fraccion masica local de la especie trazadora en el elemento i
Fraccion masica de la especie trazadora en la entrada central
Fraccion masica de la especie trazadora en las entradas laterales

Fraccion masica correspondiente al estado de mezcla completamente homogénea

Simbolos griegos

AP

si—>j

Caida de presioén global del microrreactor

Error relativo entre los resultados obtenidos con las mallas iy j
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Nm Eficiencia o factor de mérito de mezcla basado en el numero de Euler
u Viscosidad dinamica del fluido

o) Densidad del fluido

) Vector vorticidad
¢

Variable genérica utilizada en el analisis de independencia de malla
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1 Introduccion

1.1 Contexto

Los microrreactores son dispositivos en los que ocurre una reaccién quimica y cuentan con
conductos internos, denominados microcanales, con una o mas dimensiones inferiores a
1mm. Este tamafo reducido genera ventajas significativas frente a los reactores
convencionales, como una alta relacion superficie-volumen, mayor control del tiempo de
residencia, mejor transferencia de calor y masa, y operacién continua con condiciones mas
homogéneas [1].

En el ambito aeroespacial, donde las restricciones de masa, volumen y consumo energético
son especialmente exigentes, los microrreactores han sido investigados como alternativa
para desarrollar sistemas quimicos compactos y eficientes. Un ejemplo es el desarrollo de
microrreactores para la produccioén in situ de propelentes en Marte, los cuales emplean €O,
de la atmdsfera marciana e H, transportado desde la Tierra para producir metano y oxigeno
como propelentes [2].

En tanto, el hidrégeno cuenta con multiples aplicaciones en el ambito aeroespacial. Por un
lado, las pilas de combustible basadas en hidrogeno destacan por su alta densidad
energeética, bajas emisiones de agentes contaminantes y compatibilidad con plataformas de
vehiculos aéreos no tripulados [3]. Por otro lado, el hidrogeno liquido se utiliza como
combustible de alto rendimiento en cohetes, especialmente en combinacion con oxigeno
liquido, dado su elevado impulso especifico [4].

El hidrégeno puede producirse a partir del agua mediante electrélisis, proceso en el que
una corriente eléctrica disocia el agua en hidrégeno y oxigeno. Sin embargo, las
semirreacciones involucradas, en particular la reaccion de evolucion de oxigeno (OER), son
lentas cinéticamente y requieren un alto sobrepotencial, Io que eleva el consumo energético
del proceso [5]. Para reducir este problema se utilizan catalizadores electroquimicos; sin
embargo, los mas efectivos actualmente estan basados en metales nobles como platino,
paladio, rutenio e iridio, cuyo alto costo y baja abundancia limitan su aplicacién a gran escala
[5]. Frente a esto, materiales basados en metales de transicion abundantes, como hierro,
niquel y cobalto, han sido estudiados como alternativas a los catalizadores basados en
metales nobles. En particular, los hidroxidos dobles laminares de FeNiCo (FeNiCo-LDH)
destacan por su composicion ajustable, alta area superficial especifica y el efecto sinérgico
entre sus tres metales constituyentes, lo que los posiciona como catalizadores competitivos
para OERy, con ello, para la produccién eficiente de hidrogeno verde.

Ademas de su rol en electrélisis del agua, el FeNiCo-LDH ha sido estudiado para diversas
aplicaciones electroquimicas. En el ambito del almacenamiento de energia, ha sido utilizado
como electrodo en supercondensadores de alto rendimiento, donde los LDH destacan por
su alta capacitancia, estructura ajustable, gran area superficial especifica y elevada
actividad redox. En el estudio de Yu et al. [6] sintetizaron FeNiCo-LDH mediante electrolisis
de descarga luminiscente catddica (CGDE), empleando una lamina de aleaciéon Kovar como
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anodo y una solucion de NaCl como electrolito, obteniendo nanoflores con una capacitancia
especifica de 1,460F g1y retencion del 85.3% tras 5,000 ciclos. Asimismo, el FeNiCo-LDH
ha sido propuesto como material activo en baterias recargables de zinc de alta energia [7]
y como catalizador para la degradacién de contaminantes organicos en agua mediante
activacion de peroximonosulfato [8], evidenciando la versatilidad de este material.

Kovanthan et al. [9] propusieron un enfoque reciente y ambientalmente relevante para la
sintesis de FeNiCo-LDH consiste en recuperar sus metales constituyentes a partir del
reciclaje de catodos de baterias de iones de litio en desuso. Mediante lixiviacién con acido
aceético, lograron eficiencias de recuperacion superiores al 96% para Ni, Co y Al, utilizando
posteriormente este licor metalico, adicionando Fe~3 externamente, para sintetizar FeNiCo-
LDH sobre espuma de niquel mediante rutas hidrotermales y de irradiacién laser pulsada.
Los electrodos obtenidos presentaron sobrepotenciales de 150mVa 10mAcm™2 y una
estabilidad de 500h, demostrando el potencial de estos nanomateriales en estrategias de
economia circular.

Los métodos reportados para la sintesis del FeNiCo-LDH incluyen principalmente
coprecipitacién quimica [10], sintesis hidrotermal o solvotermal [8], electrodeposicidén sobre
sustratos conductores [11], sintesis sonoquimica [10] y electrdlisis de descarga luminiscente
catddica [6], las cuales operan predominantemente en modo discontinuo (batch). En estos
sistemas, la calidad del producto final esta severamente limitada por la eficiencia de
transferencia de masa, lo que deriva en productos con morfologias no uniformes y una
distribucion de tamarno de particula muy amplia.

Un desafio técnico critico en la sintesis de LDHs trimetalicos es la disparidad en los
productos de solubilidad (Kj,) de los hidréxidos metalicos constituyentes. Segun la teoria
del producto de solubilidad, el Fe** (K, ~ 4.0 x 1073®) precipita a valores de pH mucho
mas bajos que el Ni?* (K, ~ 1.58 X 1071%) y el Co?* (K, ~ 2.0 x 107*5) [12]. En un reactor
batch, donde el mezclado a escala molecular (micromezclado) es lento y desigual, se
generan zonas locales de alta sobresaturacién que favorecen la precipitacion preferencial
y descontrolada del hierro. Esto conduce inevitablemente a la segregacién de fases y a una
heterogeneidad en la relacion de elementos que compromete las propiedades
electrocataliticas del FeNiCo-LDH [12].

Para superar las limitaciones termodinamicas de los métodos tradicionales, la tecnologia
de microrreactores de adveccion cadtica surge como una alternativa. Estos dispositivos
permiten alcanzar un micromezclado en el orden de los milisegundos, lo que dispara una
cinética de sintesis ultrarrapida capaz de "bloquear” la composicién metalica de los LDHs
antes de que ocurra la segregacion de fases inducida por el equilibrio de solubilidad [12].
Dentro de esta categoria, los microrreactores de flujo oscilatorio (OFM, por sus siglas en
inglés) resultan particularmente prometedores. Un OFM se define como un reactor que
incorpora restricciones peridodicas en su geometria, donde el movimiento del fluido es
genera una oscilacion controlada. En escalas micrométricas, estas oscilaciones suelen
inducirse de manera pasiva aprovechando el efecto Coanda, donde un chorro de fluido
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tiende a adherirse a las paredes de una camara ensanchada, generando zonas de baja
presion que fuerzan al flujo a oscilar periédicamente entre estados de fijacion [15].

El desempefio de un OFM se caracteriza por la interaccion de tres flujos secundarios unicos:
vortices, retroalimentacién y oscilacién. Estos mecanismos fuerzan al fluido a someterse a
procesos constantes de estiramiento y compresion, lo que reduce drasticamente la
distancia de difusion molecular y aumenta el area de contacto entre reactivos. Este
fendmeno garantiza una mezcla homogénea a escala molecular antes de que comiencen
los procesos de nucleacion y crecimiento de los nanocristales, resultando en LDHs con una
distribucion de elementos uniforme y abundantes vacantes de oxigeno [12].

Sin embargo, el disefio de estos sistemas enfrenta un compromiso técnico entre la
eficiencia de mezcla y la caida de presion. Los canales estrechos y las estructuras internas
necesarias para inducir el caos aumentan significativamente la resistencia al flujo a altos
caudales, lo que eleva el consumo energético. En aplicaciones de laboratorio se emplean
micro bombas para impulsar los reactivos, las cuales suelen operar de manera 6ptima en
un rango de presién de 0 a 45,000Pa [16]. Esta restriccion de presidbn maxima constituye
una limitacion operativa severa: si el disefio del microrreactor genera una contrapresion
superior a los 45,000Pa para alcanzar el régimen de mezcla deseado, el sistema se vuelve
inviable para su integracion con equipos de bombeo estandar.

A numeros de Reynolds bajos el flujo tiende a permanecer en un estado laminar, donde el
transporte de masa queda restringido a la difusién molecular, resultando en un mezclado
deficiente e inadecuado para la sintesis quimica de precisién [15].

Superar este comportamiento sin exceder la presién critica requerida por las micro bombas
requiere de innovaciones que optimicen la interaccion del fluido con las estructuras internas.

Por ello, la presente memoria aborda esta necesidad mediante la optimizacion
fluidodinamica de obstaculos insertos en la camara de mezcla. Se postula que el disefio
paramétrico de estos obstaculos puede actuar como un mecanismo de perturbacion pasiva
capaz de mejorar la mezcla a Reynolds menores de lo reportado tradicionalmente. El
objetivo es resolver el compromiso entre homogeneidad y energia, asegurando un régimen
de mezcla intensivo, estable y viable bajo las restricciones de presion.

1.2 Hipotesis

La incorporacion de obstaculos triangulares en la camara de mezcla divergente de un
microrreactor de flujo oscilatorio intensifica la interaccion entre las corrientes en régimen
laminar, permitiendo alcanzar indices de mezcla superiores al 95%, con una eficiencia
comparable a la del disefio base y una caida de presion inferior a 45,000Pa.

1.3 Objetivos
1.3.1 Objetivo general

Optimizar la configuracion geométrica de un microrreactor de flujo oscilatorio mediante
simulaciones de dinamica de fluidos computacional (CFD), incorporando obstaculos
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triangulares en la camara de mezcla divergente para maximizar la eficiencia de mezclado
en régimen laminar y asegurar la viabilidad operativa del proceso.

1.3.2 Objetivos especificos

1. Identificar las configuraciones geométricas de mayor desemperfio preliminar mediante
la parametrizacién de la ubicacion longitudinal, la separacion respecto de la pared y el
angulo de los obstaculos triangulares, mediante simulaciones en estado estacionario, a
un numero de Reynolds de 400, estableciendo como criterio de seleccion un indice de
mezcla preliminar superior al 75%.

2. Cuantificar el desempefio de las geometrias seleccionadas en un rango de Reynolds
entre 100 y 3,200, mediante el indice de mezcla, la caida de presion y la eficiencia de
mezcla, con el propésito de identificar las condiciones que permitan alcanzar una
homogeneizacién igual o superior al 95 % sin superar el limite operacional de 45,000Pa.

3. Analizar los mecanismos fluidodinamicos asociados al mejoramiento del mezclado en
las geometrias optimizadas mediante la tasa de deformacion, la helicidad y los
coeficientes de estiramiento y compresién, relacionando su distribucién con el
desempefio observado respecto del disefio base.

1.4 Descripcion del trabajo

La presente investigacion surgié de la necesidad de intensificar el mezclado durante la
sintesis continua de FeNiCo-LDH. En este proceso, una distribucién homogénea de los
reactivos resulta fundamental para reducir los gradientes locales de concentracion y pH
derivados de las diferencias entre los productos de solubilidad de los cationes metalicos,
los cuales pueden favorecer una precipitacién no uniforme y una incorporacion desigual del
hierro en el material [12]. A partir de esta problematica, se revisaron distintas estrategias de
mezclado pasivo aplicables a sistemas microfluidicos, donde el predominio del régimen
laminar limita el transporte transversal y hace que la homogeneizacion dependa
principalmente de la difusién molecular [13].

Como geometria de referencia se reprodujo numéricamente un microrreactor de flujo
oscilatorio con canales de retroalimentacion reportado en la literatura [12]. Su
comportamiento se evalué mediante simulaciones CFD tridimensionales en ANSYS Fluent,
utilizando una especie trazadora para calcular el indice de mezcla y determinar el grado de
homogeneizacién alcanzado en la seccion de salida. Los resultados mostraron que, a bajos
numeros de Reynolds, el disefio base alcanzaba indices de mezcla cercanos al 55%,
insuficientes para el criterio de homogeneizacion establecido en esta investigacion. En
consecuencia, se planted una optimizacién geométrica orientada a intensificar la interaccién
entre las corrientes sin comprometer la capacidad hidraulica del sistema.

Para abordar el primer objetivo especifico, se incorporaron obstaculos triangulares en la
camara divergente del microrreactor. La parametrizacion considerd cuatro ubicaciones
longitudinales, dos separaciones respecto de las paredes y cinco angulos, generandose un
total de 40 configuraciones. Estas variantes fueron evaluadas mediante simulaciones
estacionarias a Re = 400, utilizando el indice de mezcla en la salida como criterio preliminar.
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De este analisis se seleccionaron las geometrias con valores iguales o superiores al 75%,
las cuales presentaron el mayor potencial para modificar la trayectoria del chorro, aumentar
su desviacion transversal y favorecer la redistribucion de las corrientes dentro de la camara.

Posteriormente, para cumplir el segundo objetivo especifico, las configuraciones
seleccionadas se analizaron en un rango de Reynolds entre 100 y 3,200. En esta etapa se
evaluaron conjuntamente el indice de mezcla, la caida de presion y la eficiencia de mezcla,
con el propésito de identificar el mejor compromiso entre homogeneizacion, velocidad y
penalizacion hidraulica. Se establecio como condicién de operacion alcanzar un indice de
mezcla igual o superior al 95% y mantener la caida de presion por debajo de 45,000Pa,
limite definido por la capacidad del sistema de microbombeo [16].

Los resultados permitieron descartar Re = 3,200, debido a que todas las configuraciones
superaron el limite de presion establecido. En cambio, el intervalo entre Re =
1,600y 2,400 presenté el desempefio operacional mas favorable, al combinar elevados
indices de mezcla con pérdidas de carga admisibles. Dentro de este rango, las geometrias
8.95 1 110y 12.925_1_110 mostraron el mejor equilibrio entre homogeneizacion y costo
hidraulico, por lo que fueron seleccionadas para profundizar el analisis fluidodinamico.

Finalmente, para responder al tercer objetivo especifico, se comparé el comportamiento
cinematico del disefio base con el de las dos geometrias seleccionadas mediante
parametros asociados al movimiento, la rotacién y la deformacién del fluido. La magnitud
de la tasa de deformacion se utilizé para cuantificar la intensidad de la deformacién local
generada por las variaciones espaciales de la velocidad. De esta forma, permiti6 identificar
las regiones donde los elementos de fluido experimentan cambios de forma mas intensos
y donde las interfaces entre las corrientes son perturbadas de mayor manera [12].

La helicidad se empled para evaluar la alineacién entre los vectores velocidad y vorticidad,
permitiendo identificar regiones con movimientos rotacionales tridimensionales y una mayor
complejidad de las trayectorias. Por su parte, los coeficientes de estiramiento y compresion
permitieron determinar cémo el campo de deformacién modifica las estructuras de
vorticidad. El estiramiento favorece el aumento del area interfacial, mientras que la
compresion reduce el espesor de las laminas de fluido. La presencia sucesiva de ambos
mecanismos contribuye a intensificar el transporte transversal y a acelerar la
homogeneizacion.

El analisis conjunto de estos parametros permitié relacionar el desempeno global del
microrreactor con los mecanismos cinematicos generados por los obstaculos triangulares.
De esta forma, el trabajo no se limitd a identificar las configuraciones con mayor indice de
mezcla, sino que permiti6 determinar como la ubicacién del obstaculo modifica la
distribucion de la deformacion, la rotacién, el estiramiento y la compresion del flujo,
explicando fisicamente las mejoras observadas respecto del disefio base.
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2 Metodologia

La presente investigacion se define como un estudio numérico, comparativo y paramétrico
basado en Dinamica de Fluidos Computacional (CFD), orientado a la optimizacion
geometrica de un microrreactor de flujo oscilatorio (OFM). El enfoque metodoldgico consiste
en resolver de forma acoplada las ecuaciones de Navier-Stokes y de transporte de especies
en un dominio tridimensional [13], con el propdsito de evaluar cédmo la insercion de
obstaculos triangulares afecta los campos de velocidad, presion y homogeneidad en la
sintesis de nanomateriales.

El disefio del estudio se orientd a resolver el compromiso entre la intensificacion del
mezclado y el aumento de la caida de presion (AP). Este equilibrio resulta especialmente
relevante para la sintesis de FeNiCo-LDH, debido a que las diferencias entre los productos
de solubilidad (Ksp) de los hidroxidos metdlicos pueden favorecer una precipitaciéon
desigual cuando persisten gradientes locales de concentracion y pH. Por ello, se requiere
una homogeneizacién rapida de las corrientes, capaz de establecer condiciones uniformes
de sobresaturacion y nucleacion en tiempos del orden de milisegundos [12].

La optimizacion del mezclado se desarrollé bajo una restriccion en las entradas del flujo
para una presion inferior a 45,000Pa, correspondiente al limite operacional adoptado para
el sistema de microbombeo considerado [16].

Como punto de partida se selecciond el microrreactor de adveccion cadtica reportado por
Zhou et al. (2025), empleado por los autores para la sintesis cuasicontinua y controlada de
LDH multimetalicos [12]. Sobre esta geometria de referencia se desarrollé una modificacion
paramétrica mediante la incorporacion de obstaculos triangulares en la cdmara de mezcla
divergente. Los parametros estudiados fueron la ubicaciéon longitudinal del obstaculo, la
separacion respecto de las paredes de la camara y el angulo interior del triangulo. Estas
modificaciones se disefiaron como mecanismos de perturbacién pasiva destinados a
desviar y dividir las corrientes, aumentar su interaccion transversal y favorecer procesos de
deformacion, estiramiento y compresién del flujo.

La investigacion comprendié numeros de Reynolds entre 100 y 3200. Este intervalo permitio
estudiar la evolucién del sistema desde condiciones de baja inercia, donde el transporte de
especies depende en mayor medida de la difusién molecular, hasta condiciones en las que
la interaccion del flujo con la geometria genera perturbaciones y estructuras secundarias
mas intensas. Los resultados fueron evaluados mediante el indice de mezcla (MI), la caida
de presion (AP) y la eficiencia de mezcla. Posteriormente, las geometrias con el mejor
desempeno global fueron sometidas a un analisis cinematico mediante la magnitud de la
tasa de deformacidn, la helicidad y los coeficientes de estiramiento y compresion.

Esta estrategia permitié identificar las configuraciones que alcanzaron una
homogeneizacion efectiva sin sobrepasar el limite hidraulico del sistema, asi como estudiar
los mecanismos fluidodinamicos responsables de su desempefio.
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2.1 Geometria y Parametrizacion

Los microrreactores de flujo oscilatorio con canales de retroalimentacion son dispositivos
microfluidicos pasivos disefiados para intensificar el transporte de especies mediante la
generacién de movimientos secundarios transversales a la direccién principal del flujo. Su
funcionamiento se relaciona con el efecto Coanda, por el cual un chorro que ingresa a una
camara ensanchada puede desviarse y adherirse preferentemente a una de sus paredes.
Esta desviacién genera diferencias de presion y una distribucién desigual del caudal hacia
los canales laterales de retroalimentacion.

En la configuracion reportada en la literatura, la interaccién entre el chorro principal, las
recirculaciones y los canales de retroalimentacién puede generar tres mecanismos
fluidodindmicos acoplados: flujo vorticoso, flujo de retroalimentacién y oscilacion. Estos
mecanismos perturban la organizacion paralela de las corrientes y favorecen la deformacion
de las interfaces, aumentando el area de contacto entre los fluidos y reduciendo las
distancias caracteristicas requeridas para la difusion molecular [12].

No obstante, en el presente estudio la posible oscilacion temporal del flujo no fue
caracterizada directamente, debido a que el analisis comparativo principal se desarrollé
mediante soluciones estacionarias. Por ello, los parametros cinematicos obtenidos se
interpretaron como indicadores de una mayor complejidad y reorganizacion del campo de
flujo, sin utilizarlos por si solos como demostracion definitiva de oscilacion temporal o caos.

La geometria base, presentada en la Figura 1, se compone de una entrada central, dos
entradas laterales, una camara de mezcla divergente, dos canales de retroalimentacion,
una camara convergente y un canal de salida.

Canal de salida

Camara de mezcla
convergente

Canal de
retroalimentacion

Camara de mezcla
divergente

Entradas laterales Entrada central

Figura 1: Componentes principales del microrreactor de flujo oscilatorio utilizado como geometria base:
entradas centrales y laterales, camara divergente, canales de retroalimentacién, camara convergente y canal
de salida. Adaptado de Zhou et al. (2025) [12].
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Una caracteristica distintiva del reactor es la incorporacion de tres canales de alimentacion.
El canal central posee un ancho de 1mm, mientras que las dos entradas laterales presentan
un ancho de 0,5mm y forman un angulo de 74°. Para la aplicacién considerada, la corriente
central corresponde a la solucidn de precursores metalicos, mientras que la solucion
alcalina ingresa a través de las dos entradas laterales. Esta disposicion permite que la
corriente metalica entre en contacto con el agente precipitante por ambos costados desde
el inicio del proceso, generando dos interfaces principales de interaccion.

La camara divergente posee un angulo de apertura de 20°. A ambos lados se ubican los
canales de retroalimentacion, cada uno con un ancho de 2 mm, que conectan la region
superior e inferior de la camara. Aguas abajo se encuentra una camara convergente con un
angulo de 10°, seguida por un canal de salida de 1 mm de ancho. Todo el dominio mantiene
una profundidad uniforme de 0,5 mm. Las dimensiones principales se presentan en la Figura
2.

15.59

22

Figura 2: Dimensiones principales de la geometria base del microrreactor de flujo oscilatorio. Todas las
dimensiones lineales se expresan en milimetros. Adaptado de Zhou et al. (2025) [12].

La disposicion de tres entradas ofrece una ventaja respecto de configuraciones
convencionales con dos alimentaciones tipo T o Y. En estos ultimos disefios, la interaccion
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inicial se concentra normalmente en una interfaz principal entre dos corrientes. En cambio,
en el reactor seleccionado, la corriente central entra simultaneamente en contacto con las
dos corrientes laterales. Esta configuracion incrementa el area interfacial inicial y favorece
el establecimiento rapido de condiciones mas uniformes de concentracion, pH y
sobresaturacioén, relevantes para la coprecipitacion de los cationes metalicos.

A partir de esta geometria de referencia se desarroll6 una parametrizacion de obstaculos
triangulares insertos en la camara de mezcla divergente. El objetivo de estos elementos fue
alterar de manera controlada la trayectoria del chorro, forzar su divisiéon y generar cambios
locales en la velocidad, la direccion del flujo y las zonas de recirculacion.

La parametrizacion considero tres variables geométricas: la ubicacion longitudinal del
obstaculo, la separacién respecto de las paredes laterales y el angulo interior del triangulo.
La definicidn de estos parametros se presenta en la Figura 3.

Ubicacién

L2

v

Figura 3: Parametros geomeétricos utilizados para la generacion de las configuraciones modificadas: ubicacion
longitudinal, separacion lateral y angulo interior del obstaculo triangular. También se indican las secciones
longitudinales L1 y L2 empleadas posteriormente en el analisis cinematico.

La ubicacion se definio como la distancia vertical medida desde el limite superior de la
camara divergente hasta la arista superior del obstaculo. Se consideraron cuatro posiciones
1.000mm, 4.975mm, 8.950mm y 12.925mm.
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La separacion se defini6 como la distancia minima entre los costados inclinados del
obstaculo y las paredes adyacentes de la cdmara divergente. Se evaluaron los valores de
Immy 2mm.

El angulo del obstaculo correspondié al angulo interior del vértice orientado hacia la zona
de entrada. Se estudiaron los angulos de 30°, 50°, 70°, 90° y 110°.

Generando asi 40 configuraciones distintas, para asegurar la trazabilidad de los resultados,
cada configuracion fue identificada mediante la nomenclatura:

Ubicacién_Separacién_Angulo

En esta codificacion, la primera posicion indica la ubicacién del obstaculo en milimetros, la
segunda representa la separacion en milimetros y la tercera corresponde al angulo en
grados. Por ejemplo, la denominacion 12.925 1 110 identifica una geometria con el
obstaculo ubicado a 12.925mm desde el limite superior de la camara divergente, una
separacion de 1mm y un angulo interior de 110°.

El disefio de las configuraciones estuvo condicionado por criterios geométricos y de
manufactura. Los obstaculos debian permanecer completamente contenidos dentro de la
camara divergente, sin bloquear las entradas ni interferir con la conexién de los canales de
retroalimentacion. Asimismo, se establecié un espesor minimo de 0,2mm en las aristas del
obstaculo, con el propdsito de conservar su integridad geométrica y permitir una eventual
fabricacion del dispositivo, por lo que se descarté la geometria 12.925 1 30, ya que no
cumplia los criterios establecidos.

2.2 Simulacion CFD

La caracterizaciéon fluidodinamica y del transporte de especies se realizd mediante
Dinamica de Fluidos Computacional, utilizando ANSYS Fluent 2025 R1. El software aplica
el método de volumenes finitos para discretizar las ecuaciones de conservacion sobre el
dominio tridimensional correspondiente al microrreactor base y a las configuraciones
modificadas mediante obstaculos triangulares. La simulacion permitié determinar los
campos de velocidad, presion y fraccion masica del trazador, con el propésito de comparar
el efecto de las modificaciones geométricas sobre el comportamiento hidraulico y la
homogeneizacion de las corrientes.

Los fluidos se modelaron como medios continuos, newtonianos e incompresibles, con
propiedades fisicas constantes correspondientes al agua desionizada. Se consider6 una
densidad de p = 998.2 kg m™3, una viscosidad dindmica u = 0,001003 kgm~1s~1 y un
coeficiente de difusion molecular para la especie trazadora de D,,, = 2.2 x 1072 m? s~ 1.

La corriente central se modelé como una solucion de Azul Brillante en agua desionizada,
mientras que las dos corrientes laterales correspondieron a agua desionizada sin colorante.
El Azul Brillante se considerd un trazador pasivo, es decir, una especie transportada por
conveccion y difusién que no modifica las propiedades fisicas ni el campo de flujo. Su
incorporacién permitié seguir la distribucion espacial de una de las corrientes y cuantificar
posteriormente el grado de homogeneizacion alcanzado.
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El modelo no incluy6é reacciones quimicas, procesos de nucleacion, precipitacion ni
crecimiento de particulas de FeNiCo-LDH. Por consiguiente, las simulaciones representan
el comportamiento fluidodinamico y el transporte de especies previo a la reaccion,
permitiendo aislar el efecto de la geometria sobre el mezclado. Los resultados no predicen
directamente la formacién del sdlido ni las propiedades finales del nanomaterial.

Bajo las hipétesis adoptadas, la conservacién de masa para un fluido incompresible se
describe mediante la ecuacion de continuidad:

V-u=0 (1)
donde u corresponde al vector velocidad.

La conservacion de la cantidad de movimiento se describié mediante la ecuacion de Navier—
Stokes:

ot p p (2)
Donde p la presién estatica, p la densidad del fluido y u la viscosidad dinamica.

El transporte de la especie trazadora se determiné mediante la ecuaciéon de conveccion-
difusion [15]:

oX +u-VX = D, V32X
N u- —

at m (3)
Donde X corresponde a la fraccién masica de la especie trazadora y D,, al coeficiente de
difusion.

Las simulaciones se resolvieron en estado estacionario, por lo que los términos temporales
de las ecuaciones se consideraron nulos, lo que permitié realizar una comparacion
sistematica de las configuraciones geométricas y de los numeros de Reynolds con un costo
computacional acotado. En consecuencia, las soluciones obtenidas representan campos
estacionarios y no permiten determinar directamente la frecuencia ni la evolucion temporal
de las posibles oscilaciones del chorro. La caracterizacion de estos fendmenos requeriria
simulaciones transientes complementarias.

Las condiciones operacionales se definieron mediante numeros de Reynolds de 100, 200,
400, 800, 1,600, 2,400 y 3,200. Para cada condicién se calcul6 una velocidad caracteristica
a partir de:

pUDy,
Re =
p (4)
Despejando para la velocidad, se obtiene:
Reu
U=——

Dado que los canales del microrreactor presentan una seccidn transversal rectangular, el
diametro caracteristico se definid mediante el diametro hidraulico, parametro estandar para
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conductos no circulares que relaciona el area de la seccion (A.) con su perimetro mojado
(B,) [17]. Para un conducto de ancho a y profundidad b, la expresion se reduce a:
44, 2ab

Dn=p"=05p (6)

Considerando las dimensiones de disefio para la zona de mayor velocidad (a = 1.0mm y
b = 0.5mm), se obtiene un didmetro hidraulico de 6.67 x 10™* m.

Posteriormente, la velocidad calculada para cada numero de Reynolds se transformé en un
caudal volumétrico total, mediante la ecuacion de continuidad:

Qtot = UA¢or (7)

Donde A;,; corresponde al area transversal total de la zona donde se interceptan las tres
entradas del microrreactor. Para asegurar una relacion de flujo 1:1 entre la fase trazadora
(precursores) y la fase de referencia (solvente), condicion imperativa para evaluar la
eficiencia de mezcla molecular, se definié una distribuciéon de caudales proporcional a las
areas de entrada:

Canal Central (4,,; = 0,5mm?): Encargado de suministrar el 50% del caudal total.
Canales Laterales (4; = 0,25mm?): Suministran un 25% del caudal total cada uno.

Las tres entradas se configuraron mediante la condicion velocity-inlet, utilizando un perfil
uniforme cuya magnitud se ajustd para cada numero de Reynolds. En el canal central se
impuso la entrada de la solucién coloreada. Esta solucion contenia 1g de Azul Brillante por
cada 300g de agua desionizada, por lo que su masa total fue de 301g. La fraccidén masica
del trazador en la entrada central se calculé como:

Msotuto 1.9

Xino = = = 0.003322
e Msoluto + Msolvente 3019 (8)

Este valor se ingresé como condicién de borde para la especie trazadora en el canal central.
Las dos entradas laterales suministraron agua desionizada sin Azul Brillante, por lo que en
ellas se defini6 X;,; = 0.

La incorporacion de estas condiciones permitié representar numéricamente una corriente
central trazable, rodeada por dos corrientes laterales sin colorante. El calculo de la fraccién
masica correspondiente a una mezcla completamente homogénea y la formulacion del
indice de mezcla se presentan posteriormente en la seccidén de procesamiento de
resultados.

En la salida del microrreactor se utilizé la condicidon pressure-outlet, fijando una presion
manomeétrica de 0Pa, debido a que se utiliza la presién atmosférica como referencia. De
esta manera, la descarga se modelé como una salida hacia el ambiente y la presion
calculada en las entradas permitié determinar la pérdida de carga requerida para impulsar
el fluido a través del microrreactor.
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Todas las paredes del dispositivo, incluidas las superficies de los obstaculos triangulares,
se modelaron mediante la condicién de no deslizamiento, esta condicion establece que la
velocidad del fluido es nula en la interfaz con las superficies sélidas debido a los efectos
viscosos Y las paredes también se consideraron impermeables a la especie trazadora. Por
tanto, se impuso un flujo normal de masa igual a cero.

El régimen de calculo se seleccion6 de acuerdo con el numero de Reynolds. Los casos
correspondientes a Re = 100, 200, 400, 800 y 1600 se resolvieron utilizando el modelo
laminar. Para Re = 2400y 3200 se empled el modelo SST k — w, siguiendo el enfoque
adoptado en los estudios de referencia para condiciones de mayor inercia [12].

El modelo SST k — w combina el comportamiento del modelo k — w en las proximidades de
las paredes con una formulacién menos sensible a las condiciones del flujo libre. Su
utilizacion permitié representar los gradientes de velocidad, la separacion del flujo y las
zonas de recirculacion generadas cerca de las paredes y de los obstaculos. El uso de este
modelo en Re = 2400 y 3200 no implica asumir que el flujo se encuentra necesariamente
en un régimen de turbulencia completamente desarrollada, sino que corresponde a una
aproximacioén de cierre para las condiciones de mayor inercia estudiadas.

El dominio se discretizd6 mediante mallas tridimensionales tipo Hexcore, con refinamiento
localizado en las entradas, paredes, cdmara de mezcla, canales de retroalimentacion y
proximidades de los obstaculos triangulares. Estas regiones fueron refinadas debido a que
en ellas se esperaban los mayores gradientes de velocidad, presion y fraccion masica.

La calidad de las mallas se evalué mediante la calidad ortogonal, el skewness y la razén de
aspecto. Se verificd una calidad ortogonal minima superior a 0.1, un skewness promedio
cercano a 0.33 y razones de aspecto inferiores a 35. Estos parametros permitieron controlar
la distorsion de las celdas y reducir la aparicién de errores numeéricos asociados a una
discretizacion deficiente.

La independencia de los resultados respecto de la resolucion espacial se evalué mediante
tres niveles de refinamiento: una malla gruesa de 864,572 celdas, una malla media de
2,487,443 celdas y una malla fina de 4,924,664 celdas. El analisis se realizd bajo una
condicion de alta exigencia fluidodinamica y consideré como variables de control el indice
de mezcla en la salida, la presién en la confluencia de las entradas y la vorticidad promedio
en la camara de mezcla.

Se establecié como criterio de independencia una diferencia relativa inferior al 1 % entre
refinamientos sucesivos. La convergencia de las soluciones se verific6 mediante el
monitoreo de los residuos y del balance global de masa, exigiéndose residuos inferiores a
1073 y una diferencia menor al 1 % entre el caudal total de entrada y el caudal de salida.
Los resultados del estudio de independencia y la seleccion de la malla utilizada en las
simulaciones posteriores se presentan en el capitulo de resultados.

2.3 Procedimientos de Recoleccion y Analisis de Datos

El procesamiento de las simulaciones se orientd a transformar los campos tridimensionales
obtenidos en ANSYS Fluent en indicadores cuantitativos que permitieran comparar el
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desempeino de las distintas configuraciones geométricas. Para ello, se extrajeron los
campos de fraccidon masica del trazador, presion estatica, velocidad, vorticidad y gradientes
de velocidad. El analisis se desarrollé en dos niveles complementarios: primero, se evalud
el desempeio global mediante el indice de mezcla, la caida de presion y la eficiencia de
mezcla; posteriormente, se analizaron parametros cinematicos destinados a explicar los
mecanismos fluidodinamicos asociados a las diferencias observadas entre las geometrias.

En una primera etapa, las configuraciones paramétricas fueron comparadas a Re = 400,
utilizando el indice de mezcla como criterio preliminar de seleccién. Las geometrias que
alcanzaron un desempeno satisfactorio fueron evaluadas posteriormente en el intervalo
comprendido entre Re = 100 y Re = 3,200. Durante esta segunda etapa, la seleccion no se
basé unicamente en maximizar la homogeneizacion, sino en identificar las configuraciones
que alcanzaran simultdneamente un indice de mezcla igual o superior a 0.95 y una caida
de presion inferior a 45,000Pa. La eficiencia se utilizé como criterio complementario para
comparar el nivel de mezcla alcanzado respecto de la penalizacion hidraulica requerida.

Para cuantificar el grado de homogeneizacion se utilizé la fraccién masica del Azul Brillante
como variable escalar de seguimiento. Como se indicé en las condiciones de borde, la
corriente central ingresé con una fraccion masica de trazador de 0.003322, mientras que
las corrientes laterales ingresaron con una fraccion masica de 0.

Dado que el caudal del canal central fue equivalente al caudal combinado de las dos
entradas laterales, se mantuvo una relacion de alimentacion de 1:1 entre la solucion
coloreada y el agua desionizada. Por lo tanto, la fraccion masica correspondiente a una
mezcla completamente homogénea se calculé mediante un promedio ponderado por caudal

X 4+ 0,X., 0.003322
Ximix = CeXine + Qi¥ins _ = 0.001661
Qtot 2 (9)

Este valor representa la fraccion masica teérica del colorante cuando la mezcla es
completamente homogénea. Por lo tanto, mientras mas cercana sea la fraccién masica local
a 0.001661, mayor sera el grado de mezcla alcanzado.

Para evaluar la desviacion de la solucion numérica respecto a este estado ideal, se
implementé en ANSYS Fluent una Funcién de Campo Personalizada basada en la
desviacion cuadratica normalizada:

= (Xi - Xmix>2

Xmix

(10)
Donde X; corresponde al valor calculado por el solver en cada celda del dominio. Para
obtener un indicador representativo de la homogeneidad en diversas secciones
transversales del microrreactor, se procedié a calcular el promedio superficial de dicha
funcion (f) sobre planos perpendiculares al flujo principal [19]:

f — l (Xlocal - Xmezcla)2 ds
S s Xmezcla (11)
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A partir de este valor promedio, se definié el indice de Mezcla (MI) como una métrica

adimensional normalizada:
MI=1- \/} (12)

Bajo esta formulaciéon, un valor de MI=1 representa una mezcla completamente
homogénea, mientras que valores préximos a cero indican una segregacion importante
entre las corrientes. El indice se calculé mediante una funcién de campo personalizada en
ANSYS Fluent y su promedio superficial se evalué en la seccion de salida del microrreactor.
Se establecié como criterio de mezcla efectiva un valor de 0.95. Este procedimiento permitio
convertir la distribucion espacial del trazador en un indicador unico y comparable entre
geometrias y condiciones de Reynolds.

La penalizacion hidraulica producida por cada configuracién se evalué mediante la caida
de presion global. Debido a que el microrreactor posee tres entradas con caudales
diferentes, la presion de entrada se calculé mediante un promedio ponderado por el caudal
volumeétrico:

3 —

i—1 Qi _

Donde Q; y p; corresponden al caudal volumétrico y a la presion estatica promedio en cada
uno de los tres canales de entrada (central y laterales), respectivamente, mientras que Q;,:
es la suma de los caudales entrantes. Esta métrica resulté determinante para evaluar la
viabilidad operativa del microrreactor, asegurando que ninguna de las configuraciones
optimizadas excediera el limite critico de contrapresion de 45,000Pa, umbral maximo de
funcionamiento para la infraestructura de micro bombeo [16].

Ap =

El indice de mezcla y la caida de presidén se analizaron de manera conjunta mediante una
eficiencia o factor de mérito basado en el nimero de Euler. Este parametro adimensional
relaciona la pérdida de presion con la energia cinética caracteristica del flujo y se calculd
como:

_4p
pUgut

Eu (14)
Donde AP es la caida de presion calculada, p es la densidad del fluido y U,,,; es la velocidad
promedio en la seccion de salida. A partir de este numero, se definié la eficiencia de mezcla
como un factor de mérito que integra el desempenio fluidodinamico [13]:

MI
Nmezcla = E (1 5)

Esta formulacion permite comparar la capacidad de las geometrias para generar
homogeneizacion respecto de la penalizacion hidraulica requerida. Un valor elevado de
Nmezcla iNdica que el sistema alcanza un indice de mezcla alto con una caida de presion
reducida en relacion con la energia cinética del flujo.
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Aunque este indicador no calcula directamente el tiempo de mezcla, incorpora la velocidad
de salida vy, por lo tanto, considera indirectamente la rapidez con que el fluido atraviesa el
dispositivo. A mayores velocidades existe menos tiempo disponible para que las especies
se homogenicen dentro del microrreactor; en consecuencia, una geometria capaz de
alcanzar un indice de mezcla elevado bajo una velocidad alta presenta una ventaja desde
el punto de vista del procesamiento continuo. Sin embargo, el incremento de la velocidad
también puede aumentar la caida de presion, por lo que la eficiencia permite estudiar
precisamente este compromiso.

Una geometria con alta eficiencia no fue considerada automaticamente adecuada si no
alcanzaba MI > 0.95. Del mismo modo, una configuracién con mezcla practicamente
completa podia ser descartada si requeria una caida de presién superior a 45,000 Pa. Por
lo tanto, la seleccion se realizd jerarquicamente: primero se verificd el cumplimiento del
criterio de homogeneizacion, luego la restriccion hidraulica y, finalmente, se utilizo la
eficiencia para comparar las configuraciones técnicamente admisibles.

Una vez identificadas las geometrias con el mejor desempefio global, se realizé un analisis
cinematico destinado a interpretar los mecanismos responsables de la intensificacion del
transporte de especies.

Los parametros cinematicos fueron evaluados en la seccién transversal central y en las
secciones longitudinales L1y L2, cuyas ubicaciones se presentan en la Figura 1. La seccién
L1 intercepta la region inferior de la camara y los canales de recirculacién proximos a las
entradas, mientras que L2 atraviesa la region superior de la camara y las conexiones de los
canales de recirculacion. Esta disposicion permiti6 comparar tanto el comportamiento
general del flujo como la influencia de la ubicacion longitudinal de los obstaculos.

La magnitud de la tasa de deformacion, denominada DR, se utilizd para cuantificar la
rapidez con la que los elementos de fluido cambian de forma debido a los gradientes de
velocidad. Para un campo tridimensional se calculé como:

bR = |2 (E)u)z 42 (E)v)z 42 (6w>2 4 (6u 4 617)2 N (au N GW)Z 4 (av 4 GW)Z 12
" \ox dy 0z dy  ox dz  Ox 9z  dy (16)

Donde u, v y w son las componentes vectoriales de la velocidad en las direcciones x,y y z,
respectivamente. La tasa de deformacion posee unidades de s~!y permite identificar las
regiones donde el fluido experimenta los gradientes de velocidad mas intensos.

Para comparar cuantitativamente las geometrias se calculd el promedio ponderado por
area:

Y, DR
I T (17)

Donde N es el numero de celdas en la seccion de analisis. Una mayor tasa de deformacion
se relaciona con una perturbacion mas intensa de las interfaces fluidas y con una reduccion
de las longitudes caracteristicas sobre las cuales debe actuar la difusién molecular.
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La helicidad se utiliz6 para evaluar la alineacion entre la velocidad y la vorticidad.
Fisicamente, la helicidad representa el producto punto entre el vector velocidad (v) y el
vector vorticidad (w =V xv), lo que permite reconocer regiones donde existe un
alineamiento significativo entre la direccién del movimiento y el eje de rotacion local del
fluido [13]:

H=u'w (18)

La a helicidad posee unidades de m s~2. Los valores positivos representan regiones donde
la velocidad y la vorticidad presentan orientaciones concordantes, mientras que los valores
negativos indican orientaciones opuestas. Debido a que ambas contribuciones podrian
cancelarse al calcular un promedio convencional, se evaluaron por separado la helicidad
positiva y negativa mediante promedios ponderados por area.

2 Hy
=S5 W>0) (19)
N H;
H =S5 <0 (20)

El andlisis de H* y H~ permiti6 identificar regiones con movimientos rotacionales de distinta
orientacion y evaluar si la incorporacion de los obstaculos aumentaba la interaccion entre
el campo de velocidad y la rotacion local del fluido. La helicidad se interpreté como un
descriptor de la complejidad tridimensional del flujo y no como una demostracion aislada de
adveccion caotica.

Finalmente, los coeficientes de estiramiento y compresion se utilizaron para caracterizar la
accién del tensor de deformacion sobre las estructuras de vorticidad. El parametro local se
calculé como:

A== (21)

Donde D corresponde al tensor de tasa de deformacion. Valores de A mayores a 0
representan representa estiramiento de las estructuras de vorticidad, mientras que valores
menores a 0 representan la compresion de estas estructuras. El parametro posee unidades
de s~ 1.

Para evitar la cancelacion entre ambas contribuciones, se calcularon por separado los
promedios positivos y negativos:

N* 4.
A =LA (4<0)
N- (23)

El estiramiento incrementa la extension de las interfaces fluidas, mientras que la
compresion reduce su espesor y las distancias requeridas para el transporte difusivo. La
coexistencia de regiones con A* >0y A~ < 0 se utilizé para identificar zonas donde las
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estructuras de vorticidad experimentan deformaciones sucesivas debido a la interaccion
con los obstaculos, las paredes y los canales de recirculacion.

Para la visualizacion de los campos de helicidad y del coeficiente de estiramiento y
compresion se utilizaron las transformaciones logaritmicas con signo Hgg Y ALog- Estas
transformaciones permitieron representar en una misma escala valores positivos vy
negativos con varios 6rdenes de magnitud. Los contornos logaritmicos se utilizaron
exclusivamente para analizar la distribucion espacial de los parametros, mientras que las
comparaciones cuantitativas se realizaron con los valores originales de H*, H~, Aty A™.

En conjunto, la metodologia de analisis permitié relacionar los resultados macroscopicos
de mezcla y caida de presién con los mecanismos cinematicos desarrollados dentro del
microrreactor. El indice de mezcla permitié cuantificar la homogeneizacién final; la caida de
presion determind la viabilidad hidraulica; el nimero de Euler y la eficiencia permitieron
comparar el desempefio respecto de la velocidad y el costo de bombeo; y la tasa de
deformacion, la helicidad y los coeficientes de estiramiento y compresion permitieron
interpretar fisicamente las diferencias generadas por la ubicacién de los obstaculos
triangulares.
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3 Resultados

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos a partir de las simulaciones CFD
realizadas para el microrreactor base y las configuraciones modificadas mediante
obstaculos triangulares. La exposicion de los resultados se organiza siguiendo la secuencia
metodoldgica del estudio: primero se verifica la confiabilidad numérica de las simulaciones
mediante el andlisis de independencia de malla; luego se presentan los resultados de la
evaluacion preliminar de las configuraciones geomeétricas; posteriormente se analiza el
desempeino de las geometrias seleccionadas en funcion del numero de Reynolds; v,
finalmente, se reportan los parametros fluidodinamicos asociados al mezclado, la caida de
presion y la caracterizacion cinematica del flujo.

El analisis se centra en comparar objetivamente el desempefo de cada configuracion
respecto del disefio base, utilizando como variables principales el indice de mezcla, la caida
de presion, la vorticidad promedio, la helicidad, los coeficientes de estiramiento y
compresion, y la tasa de deformacién del fluido. Las figuras y tablas incluidas en este
capitulo permiten visualizar la evolucion de estas variables y establecer cuéles
configuraciones cumplen simultdneamente con los criterios de mezcla y viabilidad hidraulica
definidos en la metodologia.

3.1 Analisis de independencia de malla

Se realizé un analisis de independencia de malla considerando tres niveles de refinamiento:
una malla gruesa de 864,572 celdas, una malla media de 2,487,443 celdas y una malla fina
de 4,924,664 celdas. La comparacion se efectud bajo una condicion de elevada exigencia
fluidodinamica, a un Reynolds de 3,500, monitoreando la magnitud promedio de la vorticidad
en la camara de mezcla, la presion estatica promedio en las entradas, el indice de mezcla
en la seccion de salida y el error de cierre del balance global de masa. También se registré
el tiempo computacional requerido para alcanzar la solucion estacionaria.

La sensibilidad de cada variable frente al refinamiento se determind mediante el error
relativo entre dos mallas consecutivas, utilizando la malla de mayor resolucion como
referencia:

b — ¢;

of

gi—j = x 100

(24)

donde ¢; corresponde al resultado obtenido con la malla de menor resolucion y ¢;al valor

calculado con la malla inmediatamente mas refinada. Este procedimiento permitié evaluar,
en primer lugar, la variaciéon entre las mallas gruesa y media y, posteriormente, entre las
mallas media y fina.

Tabla 1. Resultados del andlisis de independencia de malla.

Celdas 864.572 | 2.487.443 | 4.924.664 | Error Media-Gruesa | Error Fina-Media
Tiempo horas 1 3 6 - -
Vorticidad promedio | 8223.54 | 8315.23 | 8235.86 1.11% 0.96%
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Presion inlet 37765.97 | 38565.49 | 38727.67 2.07% 0.42%
Mezcla 0.9449 0.9553 0.9501 1.09% 0.55%
Error Balance masa | 1.276% 0.999% 0.853% - -

Los resultados muestran que la malla gruesa no cumpli6 completamente los criterios
establecidos, ya que presentd un error de balance de masa de 1.276% Yy diferencias
superiores al 1% en la presion de entrada y el indice de mezcla respecto de la malla media.

En cambio, entre las mallas media y fina se obtuvieron diferencias de 0.96% para la
vorticidad promedio, 0.42% para la presién de entrada y 0.55% para el indice de mezcla.
Ademas, ambas presentaron errores de balance de masa inferiores al 1%, lo que indica
que el refinamiento adicional no produjo cambios significativos en las variables analizadas.

Por consiguiente, se selecciond la malla media de 2,487,443 celdas para las simulaciones
posteriores. Esta discretizacion ofrecid resultados practicamente independientes de la
malla, con un costo computacional menor, al requerir aproximadamente 3 horas de calculo
frente a las 6 horas de la malla fina.

3.2 Evaluacién de las 40 configuraciones geométricas

Las 40 configuraciones obtenidas mediante la combinacion de cuatro ubicaciones
longitudinales, dos separaciones y cinco angulos se evaluaron inicialmente a Re = 400.
Esta etapa tuvo como finalidad identificar las geometrias con mayor capacidad de
homogeneizacién antes de extender el analisis al rango completo de Reynolds. El indice de
mezcla en la seccion de salida se utilizd como criterio preliminar de comparacion.

La separacion entre el obstaculo y la pared fue uno de los parametros con mayor influencia.
Las configuraciones con una separacion de 1mm alcanzaron un indice de mezcla promedio
de 70.86%, mientras que aquellas con 2mm obtuvieron 60.86%. Esta diferencia de 10
puntos porcentuales indica que un mayor confinamiento obliga al flujo a desviarse con
mayor intensidad alrededor del obstaculo, aumentando los gradientes de velocidad y la
deformacioén de las interfaces entre las corrientes.

El efecto de la separacion dependié, ademas, de su combinaciéon con la ubicacion y el
angulo. Para un mismo angulo y posicién, una configuracion con separacion de 1 mm
alcanzé un indice de mezcla de 75.07%, mientras que su equivalente con 2mm presentd
54.50%. Por tanto, la presencia del obstaculo no asegura por si sola una mejora del
mezclado, sino que su desempeno depende del grado de restriccion que impone a la
trayectoria del flujo.

El aumento del angulo también produjo una mejora gradual del indice de mezcla promedio,
desde 62.72% para 30° hasta 69.34% para 110°. Los obstaculos con angulos mayores
presentan una superficie frontal mas amplia, lo que genera una obstruccién y una
desviacion mas pronunciadas de las corrientes. Sin embargo, esta tendencia no fue
independiente de los demas parametros, ya que algunas combinaciones con angulos
menores también alcanzaron resultados favorables.
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Respecto de la ubicacién longitudinal, la posicion a 12.925mm presento el mayor indice de
mezcla promedio, con 74.2%, mientras que las demas posiciones registraron valores entre
60.9% y 64.7%. Este comportamiento puede asociarse a que, al alcanzar dicha posicion,
las corrientes ya se han expandido dentro de la camara divergente y el obstaculo genera
una nueva division y redistribucién antes de la camara convergente, dificultando que el flujo
mantenga una estructura estratificada.

Para continuar con el analisis se establecié un indice de mezcla minimo de 75%. Cuatro
configuraciones superaron este criterio: 1_1_30, con 76.55%; 1_1_110, con 75.07%;
8.95 1 _110, con 76.52%; y 12.925_1_110, con 84.15%. Esta ultima presentd el mayor
desempenio individual, superando en 7.60 puntos porcentuales a 1_1 30, la segunda
geometria mejor evaluada.

Las cuatro configuraciones seleccionadas poseen una separacion de 1mm, mientras que
tres de ellas presentan un angulo de 110°, confirmando las tendencias generales
observadas. No obstante, el buen desempefio de 1_1 30 demuestra que los efectos de la
ubicacion, la separacion y el angulo no son estrictamente independientes, sino que actuan
de manera combinada sobre la trayectoria y la redistribucion del flujo.

En sintesis, la separacion de 1mm fue la caracteristica comun entre las configuraciones
seleccionadas, mientras que el angulo de 110° y la ubicacion a 12.925mm presentaron las
tendencias promedio mas favorables. A partir de estos resultados, las geometrias 1_1_30,
1.1 110, 8.95 1 110 y 12.925_1_110 fueron seleccionadas para evaluar su desempeno
en el rango completo de Reynolds, incorporando posteriormente la caida de presion y la
eficiencia de mezcla como criterios adicionales.

3.3 Desempeio de las geometrias en funcion del numero
Reynolds

Las configuraciones seleccionadas durante la evaluacion preliminar se analizaron para
Re = 100, 200, 400, 800, 1,600, 2,400 y 3,200. El disefio base se comparé con las
geometrias 1_1_30, 1_1_110, 8.95_1_110 y 12.925_1_110, considerando conjuntamente
el indice de mezcla, la caida de presion y la eficiencia de mezcla. Se establecieron como
criterios de viabilidad alcanzar MI > 95% y mantener una caida de presién inferior a
45,000Pa.

La Figura 4 muestra que el indice de mezcla aumentd con el numero de Reynolds en todas
las configuraciones. El disefio base presentdé valores cercanos al 55% para Re < 800,
aumentando hasta 86.28% a Re = 1,600 y aproximadamente 94.3% a Re = 2,400. Por
tanto, aunque la mayor inercia favorecié progresivamente la homogeneizacion, esta
geometria no alcanzo el criterio minimo de mezcla efectiva.
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Figura 4: Indice de mezcla en funcién del niimero de Reynolds para el disefio base y las geometrias
seleccionadas.

En contraste, las configuraciones con obstaculos triangulares alcanzaron indices de mezcla
cercanos o superiores al 95% desde numeros de Reynolds menores, observandose que
algunas geometrias cumplieron este criterio a partir de Re = 800. Este mejoramiento
evidencia que los obstaculos modifican la trayectoria de las corrientes y favorecen su
division, desviacion y posterior interaccion dentro de la camara, reduciendo la persistencia
de una estructura estratificada. Sin embargo, los mecanismos especificos responsables de
estas diferencias se analizan posteriormente mediante los parametros cinematicos.

El aumento del numero de Reynolds también produjo un incremento sostenido de la caida
de presién, como se presenta en la Figura 5. Este comportamiento se relaciona con el
aumento del caudal y de la velocidad, ademas de las pérdidas adicionales generadas por
la reduccioén del area disponible alrededor de los obstaculos, los cambios de direccion y la
expansion del flujo aguas abajo.
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Figura 5. Caida de presion en funcién del numero de Reynolds para el disefio base y las geometrias
seleccionadas.

A Re = 3,200, todas las configuraciones superaron el limite operacional de 45,000Pa, por lo
que esta condicion fue descartada, independientemente del indice de mezcla alcanzado.
En consecuencia, el rango hidraulicamente admisible se extendié hasta Re = 2,400, siendo
el intervalo entre Re = 1,600y 2,400 el mas favorable para alcanzar elevados niveles de
homogeneizacion sin superar la capacidad del sistema de bombeo.

La eficiencia de mezcla, presentada en la Figura 6, permitié comparar la homogeneizacion
alcanzada con la penalizacion hidraulica, considerando mediante el numero de Euler tanto
la caida de presion como la velocidad caracteristica del flujo.
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Figura 6. Eficiencia de mezcla en funcién del nimero de Reynolds para el disefio base y las geometrias
seleccionadas.

A Re = 2,400, las configuraciones 8.95 1 110 y 12.925 1_110 presentaron eficiencias
cercanas al 41%, mientras que 1_1_30y 1_1_110 alcanzaron valores préximos al 36%. El
disefo base obtuvo la mayor eficiencia, con 42.9%, debido principalmente a su menor caida
de presién. No obstante, su indice de mezcla de aproximadamente 94.3% permanecié bajo
el criterio minimo establecido.

Este resultado demuestra que la eficiencia no debe interpretarse de manera aislada. Una
geometria puede presentar un uso hidraulico favorable y permitir un desplazamiento rapido
del fluido, pero no ser operacionalmente adecuada si no alcanza la homogeneizacion
requerida. De manera similar, un indice de mezcla elevado tampoco resulta suficiente
cuando la caida de presion supera la capacidad del sistema.

Las geometrias 8.95 1 110 y 12.925 1 110 presentaron el mejor compromiso entre los
indicadores evaluados. Ambas alcanzaron indices de mezcla superiores al 95%,
conservaron eficiencias proximas a la del disefio base y mantuvieron la caida de presion
bajo 45,000Pa hasta Re = 2,400. Por esta razén, fueron seleccionadas junto con el disefio
base para el andlisis cinematico posterior.

Ambas configuraciones comparten una separaciéon de 1mm y un angulo de 110°, pero
difieren en la ubicacion longitudinal del obstaculo. Su comparacién mediante la tasa de
deformacion, la helicidad y los coeficientes de estiramiento y compresion permitira
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determinar como la posicion del triangulo modifica la distribucion de los mecanismos
responsables de la intensificacion del mezclado.

3.4 Parametros cinematicos

3.4.1 Tasa de deformacién promedio

La magnitud de la tasa de deformacion permite evaluar la intensidad de los gradientes de
velocidad presentes en el flujo y, en consecuencia, la capacidad del microrreactor para
deformar los elementos fluidos, aumentar el area interfacial entre corrientes y favorecer el
transporte de especies. En este sentido, la evolucion de la tasa de deformacion promedio
en la seccidn transversal central muestra una tendencia aproximadamente lineal con el
numero de Reynolds para las tres geometrias analizadas. En todo el rango estudiado, tanto
la geometria 8.95 1 110 como la 12.925 1 110 presentan valores superiores al disefio
original, diferencia que se vuelve especialmente notoria a partir de Re = 1,600. En esta
condicion, el disefio original alcanza una tasa de deformacion promedio cercana a 1,475s ™1,
mientras que las dos configuraciones modificadas presentan valores del orden de 1,856s71,
lo que representa un incremento aproximado de un 26 %. Esta tendencia indica que la
incorporacion del obstaculo triangular intensifica los gradientes de velocidad dentro de la
camara de mezcla divergente y, con ello, la capacidad del flujo para deformarse.
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Figura 7. Tasa de deformacion promedio en la seccion transversal central en funcion del nimero de Reynolds
para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925 1_110.
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Este comportamiento es consistente con lo descrito en la literatura para microrreactores de
flujo oscilatorio y sistemas en los que el mezclado se ve favorecido por mecanismos de
adveccion cadtica. Zhou et al. (2025) [12] reportan que el incremento del caudal fortalece
la deformacién del fluido tanto en el plano medio como en secciones longitudinales,
mientras que Wei et al. (2024) [13] muestran que, al aumentar la intensidad del flujo, se
expanden las regiones sometidas a deformacion y se intensifican los mecanismos
fluidodinamicos asociados al mezclado. En este contexto, los resultados obtenidos en las
geometrias modificadas indican que la insercion del obstaculo triangular promueve una
redistribuciéon del campo de velocidades y una mayor intensificacion local del flujo.

A Re = 2,400, la tasa de deformacion promedio en la seccion transversal central alcanza
valores de 2,152.96s~! para el disefio original, 2,541.79s~! para la geometria 8.95 1 110
y 2,563.51s~1 para la geometria 12.925_1_110. Esto significa que, respecto del disefio
original, ambas configuraciones con obstaculos incrementan la deformacion promedio en
aproximadamente un 18-19%, mientras que la diferencia entre ellas es menor al 1%,
evidenciando que ambas poseen una capacidad global muy similar para intensificar este
parametro en el plano transversal.
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Figura 8. Contornos de tasa de deformacion en la seccion transversal central para las geometrias original,
8.95 1 110y 12.925 1_110 a Re = 2,400.
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Los contornos de la seccion transversal muestran que, en las tres geometrias, la mayor
deformacion se genera inicialmente en la zona donde el flujo entra a la camara de mezcla
divergente. Esto es esperable, ya que en dicha regién se producen cambios bruscos en la
velocidad y direccion del flujo, originando gradientes elevados. En el disefio original, la
deformacion se concentra principalmente alrededor del chorro proveniente del canal central,
formando una region alargada y relativamente estrecha que se extiende aguas abajo dentro
de la camara y disminuye progresivamente a medida que el flujo avanza por el
microrreactor. Este patréon sugiere que, en ausencia del obstaculo, la deformacion esta
gobernada principalmente por los gradientes de velocidad asociados a la corriente central
y a su interaccion con el fluido circundante.

Ademas, en la geometria original se aprecia una asimetria lateral en la distribucién del
campo de deformacién, lo que sugiere una desviacion preferencial del flujo hacia uno de
los lados de la camara. Si bien este comportamiento podria estar relacionado con la
presencia de oscilaciones o con una ruptura de simetria propia del campo de flujo, el
presente estudio se basa uUnicamente en simulaciones estacionarias, por lo que no es
posible confirmar dicha interpretacién. En consecuencia, esta observacion deja abierta la
posibilidad de realizar en trabajos futuros simulaciones transientes que permitan estudiar
con mayor detalle la evolucion temporal del flujo y verificar la eventual presencia de
oscilaciones.

En la geometria 8.95 1 110, la presencia del obstaculo triangular modifica de manera
importante la distribucion de la deformacién. La region de valores elevados ya no se limita
al desarrollo del chorro central, sino que se intensifica en la zona de interaccién entre el
flujo y el obstaculo, particularmente en torno a sus bordes y en la regién inmediatamente
inferior al triangulo. También se observa que la deformaciéon se mantiene con cierta
intensidad hacia la salida de la camara de mezcla divergente, lo que sugiere que el
obstaculo no solo perturba el flujo de manera local, sino que altera su estructura en una
porcion mas extensa de la camara. Por su parte, la geometria 12.925_1_110 presenta un
patron similar en términos generales, aunque con una deformacién levemente mayor en la
zona de interaccidén directa con el obstaculo, lo que coincide con su valor promedio
ligeramente superior en la seccion transversal. Asimismo, en esta configuracion se
distinguen zonas de deformacién elevada bajo el triangulo y en la parte baja de la region de
recirculacién, indicando que el obstaculo modifica con mayor intensidad el campo de
gradientes de velocidad en la porcion inferior de la camara.

La cercania de los valores promedio transversales de las geometrias 8.95 1 110 y
12.925_1_110 podria sugerir, en una primera aproximaciéon, que su efecto sobre la
deformacion es practicamente equivalente. Sin embargo, el andlisis de las secciones
longitudinales L1 y L2 permite observar con mayor claridad el efecto de la ubicacion del
obstaculo sobre la distribucién espacial de este parametro.
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Figura 9. Tasa de deformacion promedio en la seccion longitudinal L1 en funcion del nimero de Reynolds
para las geometrias original, 8.95 1_110y 12.925 1_110.

En la seccién L1 se mantiene la tendencia aproximadamente lineal con el numero de
Reynolds y las dos geometrias modificadas presentan valores superiores al disefio original
en todo el rango evaluado. A Re = 2,400, el disefio original alcanza una tasa de deformacion
promedio de 1,807.6s1, mientras que la geometria 8.95 1_110 presenta 2,523.51s71 y la
geometria 12.925 1 110 llega a 2,670.43s"!. Estos resultados corresponden a
incrementos de aproximadamente un 39,6% y un 47.7%, respectivamente, respecto del
disefio base. El mayor valor obtenido para 12.925_1_110 es coherente con la ubicacién
mas baja del obstaculo dentro de la camara, lo que favorece que la interaccién mas intensa
entre el chorro y el triangulo ocurra en la region representada por L1.
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Figura 10. Tasa de deformacién promedio en la seccion longitudinal L2 en funcién del nimero de Reynolds
para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925 1_110.

En la seccion L2 también se observa una tendencia creciente y aproximadamente lineal con
Re. A Re = 2,400, el disefio original presenta un valor de 1860,71s™1, la geometria
12.925 1 110 alcanza 2469,50s~! y la geometria 8.95_1 110 llega a 2814,14s™1. En este
caso, la geometria 8.95_1_110 supera al disefio original en aproximadamente un 51,2 %,
mientras que la geometria 12.925 1_110 lo hace en un 32,7%. Este comportamiento es
fisicamente consistente con la posicion mas alta del obstaculo en la geometria 8.95 1_110,
que favorece una mayor intensificacién de la deformacion en la regidon superior de la
camara, correspondiente a la seccion L2.

De este modo, el analisis conjunto de la seccion transversal y de los promedios
longitudinales muestra que ambas geometrias modificadas intensifican la deformacién del
flujo respecto del disefio original, pero lo hacen con una distribucién espacial diferente. En
la seccion transversal central ambas configuraciones presentan magnitudes promedio muy
similares, aunque la 12.925_1_110 muestra una leve superioridad en la zona inmediata de
interaccion con el obstaculo. Al considerar las secciones longitudinales, se observa con
mayor claridad que la geometria 12.925_1_110 concentra preferentemente la deformacion
en L1, mientras que la geometria 8.95_1_110 la intensifica con mayor fuerza en L2. Esto
demuestra que la ubicacion del triangulo no solo afecta la magnitud del parametro, sino
también la regién del reactor en la que se produce la mayor reorganizacion del flujo.

Desde un punto de vista fenomenoldgico, este resultado es relevante porque sugiere que
el desempeno del mezclado no depende unicamente del valor promedio global de la tasa
de deformacién, sino también de la ubicacion y distribucion de las regiones de mayor
deformacion dentro de la camara. Las dos geometrias seleccionadas alcanzan mejores
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indices de mezcla que el disefio original, y ello es consistente con la presencia de gradientes
de velocidad mas intensos que favorecen la deformacioén de las laminas fluidas, el aumento
del area interfacial y la disminucion de las distancias caracteristicas de difusidén. En
consecuencia, puede concluirse que la incorporacién de obstaculos triangulares mejora la
capacidad del reactor para deformar el flujo y que la ubicacion del obstaculo constituye un
parametro geométrico determinante para definir la zona del sistema donde esta
intensificacion resulta mas pronunciada.

3.4.2 Helicidad positiva y negativa

La helicidad permite caracterizar el grado de alineacién entre el vector velocidad y el vector
vorticidad del flujo, y se define mediante el producto escalar H = u - w. Los valores positivos
de helicidad indican que ambos vectores poseen orientaciones concordantes, mientras que
los valores negativos representan una orientacion opuesta. Por consiguiente, el signo no
expresa un comportamiento favorable o desfavorable para el mezclado, sino la orientacion
de las estructuras helicoidales presentes en el flujo. La coexistencia de regiones con
helicidad positiva y negativa evidencia movimientos rotacionales con sentidos de alineacion
diferentes, mientras que el incremento de sus magnitudes es compatible con una mayor
complejidad tridimensional del campo de flujo. Debido a que ambas contribuciones pueden
cancelarse al calcular un promedio convencional, se analizaron separadamente la helicidad
positiva promedio H* y la helicidad negativa promedio H~.

La evolucion de H* y H~ en la seccidon transversal central muestra que sus valores
permanecen relativamente bajos a numeros de Reynolds reducidos y aumentan de manera
marcadamente no lineal al incrementarse Re, especialmente a partir de Re = 1,600. Este
comportamiento es mucho mas pronunciado en las geometrias 8.95_1 110y 12.925 1_110
que, en el disefio original, lo que indica que la incorporacion del obstaculo triangular no solo
intensifica los gradientes de velocidad, sino también la interaccién entre el movimiento del
fluido y los vortices.
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Figura 11. Helicidad promedio positiva H*y helicidad promedio negativa H™en la seccion transversal central en
funcién del numero de Reynolds para las geometrias original, 8.95_1_110 y 12.925 1_110.
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A Re = 2,400, el disefio original presenta valores de H* = 848 ms ™2y H™ = —12.47 ms™?
en la seccién transversal. En la geometria 12.925 1 _110 estos valores aumentan a
55.74 ms~%y —147.00 m s~2, mientras que la geometria 8.95_1_110 alcanza 80.55 ms~2y
—126.48 m s~ 2. Por tanto, ambas configuraciones modificadas presentan una intensificacion
considerable de las dos orientaciones helicoidales respecto del disefio original. En
particular, 8.95_1_110 registra la mayor helicidad positiva, mientras que 12.925 1_110
alcanza la mayor magnitud de helicidad negativa.

La diferencia entre ambas configuraciones resulta relevante al compararla con los
resultados de deformacion. Aunque las dos geometrias modificadas presentaron tasas de
deformacién transversales practicamente iguales, su distribucién helicoidal no es
equivalente: la geometria 8.95 1 110 favorece en mayor medida la contribucién positiva,
mientras que 12.925 1 110 intensifica preferentemente la contribucion negativa. Esto
demuestra que la tasa de deformacion y la helicidad describen caracteristicas
complementarias del flujo. La primera cuantifica la intensidad global de los gradientes de
velocidad, mientras que la segunda permite reconocer como dichos gradientes se
relacionan con la orientacién y organizacion de las estructuras vorticosas.

Para visualizar espacialmente este comportamiento se utilizd H;gg, transformacion
logaritmica con signo que permite representar en una misma escala el amplio intervalo de
valores positivos y negativos de helicidad. En estos contornos, las tonalidades calidas
representan helicidad positiva, las tonalidades frias corresponden a helicidad negativa y los
colores proximos al verde indican valores cercanos a cero. Debido a su transformacion
logaritmica, la separacion entre colores no debe interpretarse como una diferencia lineal de
helicidad, sino como una representaciéon de su signo, orden de magnitud y distribucion
espacial.
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Figura 12. Contornos de helicidad logaritmica H;,;en la seccion transversal central para las geometrias
original, 8.95_1_110y 12.925_1_110 a Re = 2,400.

En el disefio original, la mayor parte de la cdmara y de los canales de recirculacion presenta
valores de Hjgg proximos a cero, lo que indica una limitada presencia de movimiento
helicoidal fuera de la trayectoria principal del flujo. Las regiones de helicidad se concentran
principalmente alrededor del chorro central, donde se observa una banda de helicidad
negativa a un lado y una contribucion positiva de menor extension al lado opuesto. Esta
distribucion muestra que el movimiento helicoidal del disefio original se encuentra localizado
en torno al chorro central y no se extiende ampliamente hacia las recirculaciones ni en toda
la camara de mezcla divergente, ademas a medida avanzay al llegar a la camara de mezcla
convergente la helicidad es casi 0.

En la geometria 8.95 1 110, las regiones de helicidad positiva y negativa ocupan una
proporcion considerablemente mayor de la camara. Se observan valores elevados en la
zona superior de los canales de recirculacion y en la region de transicion hacia la camara
convergente, ademas de regiones contiguas de signo opuesto alrededor del flujo principal.
Esta alternancia espacial indica que el obstaculo modifica la alineacién entre velocidad y
vorticidad y genera estructuras helicoidales con orientaciones diferentes dentro de una zona
mas extensa del reactor.

La geometria 12.925 1_110 presenta igualmente una expansion de las regiones con
helicidad distinta de cero, aunque su distribucién difiere de la observadaen 8.95 1 _110. En
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esta configuracién se aprecia una mayor influencia en la regién inferior de los canales de
recirculacion, en la zona situada bajo el obstaculo y alrededor de los pasos laterales
formados entre el triangulo y las paredes de la camara. Este comportamiento es coherente
con la posicion mas baja del obstaculo, que modifica el campo de flujo principalmente en
las regiones cercanas a su emplazamiento. En consecuencia, los contornos confirman que
ambas geometrias intensifican el movimiento helicoidal, pero lo redistribuyen de manera
distinta dentro de la camara.

La influencia de la ubicacién del obstaculo puede observarse con mayor detalle mediante
los valores promedio obtenidos en las secciones longitudinales L1 y L2. No obstante, las
comparaciones cuantitativas deben realizarse entre geometrias dentro de una misma
seccion, ya que cada plano intercepta regiones y orientaciones diferentes del campo de
flujo.

700 700

600 -600
-500
400 -400
300 -300
200 -200

100 -100

Helicidad promedio positiva [m s72]
Helicidad promedio negativa [m s 2]

0 500 1000 1500 2000 2500 0 500 1000 1500 2000 2500
Reynolds [-] Reynolds [-]
Original ~—e—8.95_1_110 —e— 12.925_1 110

Figura 13. Helicidad promedio positiva H*y helicidad promedio negativa H™en la seccion longitudinal L1 en
funcién del nimero de Reynolds para las geometrias original, 8.95 1 110y 12.925 1_110.

En la seccién L1, la helicidad positiva presenta una evolucién practicamente coincidente
para las tres configuraciones en todo el intervalo de Reynolds. A Re = 2400, los valores
alcanzan 651,31 ms~2para el disefio original, 652,32ms ?para 12.925 1 110 y
649,26 ms~2para 8.95 1 110. Las diferencias son inferiores al 0,5 %, por lo que la
incorporacién y ubicacién del obstaculo no producen un efecto significativo sobre la
contribucién positiva de la helicidad en esta seccion.

Las diferencias son mas evidentes para H~. A Re = 2400, la geometria 12.925_1_110
presenta el valor de mayor magnitud, con —688,55 m s~2, seguida por el disefio original, con
—608,33 ms ™2,y por 8.95 1 110, con —512,96 ms~2. Esto indica que la ubicacion inferior
del obstaculo en 12.925 1 110 fortalece preferentemente las estructuras en las que la
velocidad y la vorticidad se encuentran orientadas en sentidos opuestos dentro de L1. En
contraste, la geometria 8.95_1_110 no aumenta la magnitud de H ™~ en esta seccion respecto
del disefio original.
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Este resultado complementa el analisis de la tasa de deformacion. En L1, la geometria
12.925 1_110 present6 también la mayor deformacion promedio; sin embargo, el analisis
de helicidad muestra que esta intensificacion no se traduce en un aumento equivalente de
ambas orientaciones helicoidales. La contribucion positiva permanece practicamente
constante, mientras que la principal diferencia se concentra en H~. Por tanto, la mayor
deformacion en esta seccidn esta asociada particularmente al fortalecimiento de estructuras
con alineacion opuesta entre velocidad y vorticidad.

800 -800

700 &~ 700

600 —-600
-500
400 -400
300 -300

200 200

Helicidad promedio positiva [m s72]
Helicidad promedio negativa [m s

100 -100

0 0
0 500 1000 1500 2000 2500 0 500 1000 1500 2000 2500

Reynolds [-] Reynolds [-]
Original ~ —%— 8.95_1_110 —e— 12.925 1_110

. Figura 14. Helicidad promedio positiva H*y helicidad promedio negativa H™en la seccién longitudinal L2 en
funcién del numero de Reynolds para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925_1_110.

En L2 se observa una diferenciacion mucho mas marcada entre las configuraciones. A Re =
2400, el disefio original presenta valores de H* = 64,37 ms™2y H™ = —64,97 ms™2. La
geometria 12.925 1 110 alcanza 266,28 ms~2y —259,93 m s~2, aproximadamente cuatro
veces las magnitudes del disefio original. La geometria 8.95_1_ 110 presenta la mayor
intensificacion, con H* =757,25ms %y H™ = —690,61 ms™2, equivalentes a valores
aproximadamente once veces superiores a los obtenidos en el disefo base.

La marcada intensificacion de ambas contribuciones en 8.95 1 110 es coherente con la
ubicacion mas alta del obstaculo y con su mayor influencia sobre la region interceptada por
L2. Asimismo, la similitud entre H*y | H~ | dentro de cada geometria indica que en esta
seccion coexisten contribuciones helicoidales importantes con orientaciones opuestas. Esta
coexistencia no implica que se cancelen fisicamente, sino que el plano contiene estructuras
distintas en las que la velocidad y la vorticidad presentan relaciones de alineacion
contrarias.

La comparacién con la tasa de deformacion refuerza esta interpretacion. La geometria
8.95_1_110 presento en L2 tanto la mayor tasa de deformacion promedio como las mayores
magnitudes de H*y H~. Por tanto, en esta region existe una coincidencia entre la
intensificacion de los gradientes de velocidad y el fortalecimiento del movimiento helicoidal.
En la geometria 12.925_1_110 ambos mecanismos también aumentan respecto del disefio
original, aunque de manera menos pronunciada debido a la mayor distancia entre el
obstaculo y la seccion L2.
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En conjunto, los resultados muestran que la insercion de los obstaculos triangulares
incrementa considerablemente la helicidad en la seccion transversal y redistribuye las
estructuras helicoidales en funcidn de la ubicacion del obstaculo. La geometria
12.925 1_110 afecta principalmente la region inferior L1, donde fortalece especialmente la
helicidad negativa, mientras que 8.95 1 110 concentra su mayor efecto en L2,
incrementando de manera simultanea y sustancial las contribuciones positiva y negativa.
Estos resultados son consistentes con la expansion espacial observada en los contornos
de H;gc y con los mayores indices de mezcla alcanzados por ambas geometrias
modificadas.

No obstante, la presencia de helicidad elevada no constituye por si sola una demostracion
de adveccién caotica ni de oscilacion temporal. Los resultados evidencian una mayor
interaccion entre velocidad y vorticidad y una estructura de flujo mas compleja, lo cual es
compatible con los mecanismos que favorecen la adveccion caética. La confirmaciéon de
oscilaciones y de su frecuencia requeriria simulaciones transientes y analisis de sefnales
temporales. En el marco de esta investigacion, la helicidad debe interpretarse como un
descriptor cinematico complementario que permite explicar por qué las geometrias
modificadas favorecen trayectorias mas complejas y una mayor interaccion entre las
corrientes, contribuyendo al aumento del indice de mezcla.

3.4.3 Coeficientes de estiramiento y compresion

El coeficiente de estiramiento y compresién permite caracterizar la accién del tensor de
deformacion sobre las estructuras vorticosas del flujo. Los valores positivos del parametro
A representan el estiramiento de los vortices, mientras que los valores negativos indican su
compresion. Ambos mecanismos modifican la forma, el tamafio y la orientacién de las
estructuras vorticosas, por lo que su analisis permite profundizar en los procesos
cinematicos que favorecen la reorganizacién de las interfaces fluidas. Debido a que las
contribuciones positivas y negativas podrian cancelarse al calcular un promedio
convencional, se analizaron separadamente el coeficiente promedio de estiramiento A* y
el coeficiente promedio de compresion A~.

En la seccion transversal central se observa que las diferencias entre el disefio original y
las geometrias modificadas comienzan a hacerse evidentes desde Re = 400, se vuelven
marcadas a Re = 800 y aumentan considerablemente desde Re = 1600. Tanto A*como la
magnitud de A~ aumentan con el numero de Reynolds en las tres configuraciones; sin
embargo, el crecimiento es mucho mas pronunciado en las geometrias 8.95 1_110 y
12.925_1_110. Esto indica que la incorporacién del obstaculo triangular intensifica la
interaccion entre el tensor de deformacion y las estructuras vorticosas, aumentando tanto
su estiramiento como su compresion.
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Figura 15. Coeficientes promedio de estiramiento A*y compresion A~en la seccion transversal central en
funcién del numero de Reynolds para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925_1_110.

El comportamiento observado es consistente con los resultados reportados por Wei et al.,
quienes determinaron que las magnitudes de A™ y A~aumentan al incrementarse Re y que
las regiones sometidas a estiramiento y compresion se expanden desde la camara principal
hacia los canales de retroalimentacion. Los autores atribuyen este fenomeno a las
variaciones en la cantidad de fluido que ingresa a las distintas zonas de la camara, las
cuales ejercen efectos de traccibn o compresion sobre los vortices. De forma
complementaria, Zhou et al. [12] sefialan que el chorro de entrada y los flujos secundarios
inducidos en el OFM generan procesos simultaneos de estiramiento y compresioén, cuya
intensidad aumenta con el caudal.

A Re = 2400, el disefio original alcanza valores de A* =39.11s"1y A~ = —36.58s 1 en la
seccion transversal central. La geometria 12.925 1 110 presenta AT = 121.14s7 1y A~ =
—124.12s71, mientras que 8.95 1 110 alcanza A* = 143.90s 'y A~ =—-117.30s"1. En

consecuencia, el estiramiento de las geometrias modificadas es entre 3.1 y 3.7 veces
superior al del disefio original, mientras que la magnitud de la compresion es entre 3.2y 3.4
veces mayor.

Entre las dos geometrias modificadas, 8.95 1 110 presenta el mayor estiramiento,
superando en aproximadamente un 18.8 % a 12.925_1_110. En cambio, 12.925_1_110
alcanza la mayor magnitud de compresion, aunque la diferencia respecto de 8.95 1 _110
es de solo un 5.8 %. Por tanto, ambas geometrias generan intensidades globales similares,
pero con un balance diferente entre los mecanismos. En 8.95 1 110 predomina el
estiramiento, mientras que en 12.925_1_110 el estiramiento y la compresion poseen
magnitudes practicamente equivalentes, con una compresion levemente superior.

Para representar espacialmente este parametro se utilizd A; o, transformacion logaritmica
con signo que permite visualizar en una misma escala los valores positivos y negativos. En
los contornos, las tonalidades calidas representan estiramiento, las tonalidades frias
corresponden a compresion, y los tonos verdes representan valores cercanos a cero.
Debido a la transformacién logaritmica, los colores permiten comparar el signo, la
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distribucion y el orden de magnitud del parametro, pero sus diferencias no deben
interpretarse de manera lineal.

]

e

-3.076e+00
-3.500e+00

Figura 16. Contornos del coeficiente logaritmico de estiramiento y compresion A, qcen la seccion transversal
central para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925 1_110 a Re = 2400..

En el disefio original, la confluencia de las tres corrientes de entrada genera una region
central de estiramiento, rodeada por zonas de compresién. Este comportamiento se
concentra principalmente en el primer tercio de la camara divergente y puede asociarse a
la interaccion entre el chorro central y las corrientes laterales: la aceleracion y elongacion
de la corriente principal favorecen el estiramiento de los voértices, mientras que el fluido
circundante es desplazado y sometido a compresion.

En los canales de recirculacion del disefio original predominan valores de A; g cercanos a
cero, lo que indica que, en la seccion analizada, las estructuras vorticosas experimentan
una menor deformacion que en la trayectoria principal. También se observa una distribucion
asimétrica dentro de la camara divergente, con una region de compresion mas intensa hacia
el lado izquierdo, coincidente con la desviacion lateral del flujo identificada previamente. En
la camara convergente se mantiene esta asimetria y aparecen regiones alternadas de
estiramiento y compresién: durante una parte de la trayectoria predomina la compresién
hacia el lado izquierdo y el estiramiento hacia el derecho, mientras que aguas abajo esta
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distribucion se invierte. Como las simulaciones desarrolladas son estacionarias, no es
posible establecer si esta asimetria corresponde a una etapa de un comportamiento
oscilatorio, por lo que su evolucién temporal podria evaluarse mediante simulaciones
transientes en trabajos futuros.

En las geometrias modificadas, la interaccion del flujo con los obstaculos triangulares
produce una redistribucién considerable de A4; . Antes de alcanzar el triangulo se observan
zonas de compresion asociadas a la desaceleracion y acumulacion local del flujo frente al
obstaculo. Al circular por los espacios laterales formados entre el triangulo y las paredes,
aparecen regiones de estiramiento, debido a que el fluido se acelera, cambia de direccion
y las estructuras vorticosas se alargan en la direccion principal del movimiento.

La presencia de estiramiento junto a los lados del triangulo no resulta contradictoria con la
reduccion del area disponible. Aunque el flujo puede experimentar compresiéon en una
direccion transversal, la aceleracion a través de los pasos laterales puede elongarlo en la
direccion del movimiento. Ademas, el parametro A no representa directamente la
contraccién o expansion geométrica del canal, sino la proyeccién del tensor de deformacién
sobre la direccion de la vorticidad. Por ello, el paso por un espacio estrecho puede producir
simultaneamente compresién transversal y estiramiento de las estructuras vorticosas.

Alrededor del obstaculo se observan bandas contiguas de estiramiento y compresion, lo
que indica que los vértices experimentan deformaciones sucesivas a medida que el flujo se
divide, cambia de direccion y vuelve a reorganizarse. En la regiéon inmediatamente posterior
al triangulo, la geometria 12.925_1_110 presenta una zona relativamente extensa con
valores préximos a cero. En la geometria 8.95_1_110 esta region es menos amplia y se
mantiene una banda central de estiramiento mas definida, comportamiento consistente con
el mayor valor transversal de A* obtenido para esta configuracion.

En la parte inferior de los canales de recirculacién, ambas geometrias modificadas
presentan regiones de compresion mas intensas que el disefio original. Asimismo, en los
codos aparecen bandas adyacentes de ambos signos, con estiramiento principalmente
hacia los sectores exteriores de la curva y compresiéon hacia los interiores en varias
regiones. Este patron es compatible con los cambios de direccion y con los gradientes de
velocidad generados durante la recirculacion. No obstante, la mayor intensidad de A en
estos canales no demuestra por si sola que exista un caudal recirculado superior; para
confirmar esa hipotesis seria necesario comparar directamente el caudal masico, la
velocidad media o la proporcion de flujo que atraviesa los canales.

En la parte superior de la camara divergente, cerca de la conexion con los canales de
recirculacion, se observan zonas importantes de compresién y estiramiento. En 8.95_1_110
las transiciones entre ambos mecanismos son mas abruptas, mientras que en
12.925_1_110 aparecen distribuidas sobre una region mas alargada. Este comportamiento
sugiere que la posicion del obstaculo modifica no solo la intensidad del fendmeno, sino
también la extensién espacial sobre la cual las estructuras vorticosas son deformadas.

En la camara convergente, las geometrias modificadas presentan inicialmente una region
central de estiramiento acompafada por zonas laterales de compresion préximas a las
paredes. A medida que el flujo avanza hacia la salida, la distribucion se reorganiza y
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aparecen sectores de compresion en la region central junto con estiramiento hacia los
laterales. Esta alternancia demuestra que el efecto del obstaculo no queda limitado a su
entorno inmediato, sino que persiste aguas abajo y modifica la estructura vorticosa durante
la aceleracion y convergencia final del flujo.

El andlisis de las secciones longitudinales L1 y L2 permite evaluar con mayor detalle la
influencia de la ubicacién del obstaculo sobre ambos mecanismos.
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20 =20
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Figura 17. Coeficientes promedio de estiramiento A*y compresion A~ en la seccion longitudinal L1 en funcion
del nimero de Reynolds para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925 1_110.

En la seccion L1, las diferencias de A" son menos pronunciadas que en la seccién
transversal. A Re = 800, el disefio original presenta un estiramiento mayor que las dos
configuraciones modificadas. A Re = 1600, la geometria 12.925_1_110 pasa a registrar el
valor mas alto, mientras que el disefio original todavia supera a 8.95_1_110. Finalmente, a
Re = 2400, ambas geometrias modificadas superan al disefio original, aunque 8.95_1_110
lo hace por una diferencia pequefia.

En esta dltima condicion, el disefio original alcanza A* = 60.39s™!, la geometria
12.925 1 110 presenta80.11s 1y 8.95 1 110 alcanza 63.71 s~1. Por tanto, 12.925 1_110
presenta el mayor estiramiento en L1, superando en aproximadamente un 32.7% al disefo
original. Este resultado es coherente con la ubicacion mas baja del obstaculo y con su
mayor influencia sobre la region inferior representada por L1.

Para A~, las geometrias modificadas presentan magnitudes superiores a la del disefio
original en practicamente todo el intervalo de Reynolds. A Re = 2400, el disefio base
alcanza A~ =-30.79s™!, 12.925 1 110 llega a —72.78s"'y 8.95 1 110 presenta
—92.85 s~1. La mayor compresién corresponde, por tanto, a 8.95_1_ 110, cuya magnitud es

aproximadamente tres veces superior a la del disefo original y un 27.6 % mayor que la de
12.925_1_110.

Estos resultados muestran que, en L1, la geometria 12.925_1_110 favorece principalmente
el estiramiento, mientras que 8.95_1_110 genera una mayor compresion. La posicion del
obstaculo no produce simplemente un aumento uniforme de ambos mecanismos, sino que
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modifica de manera diferenciada el balance entre ellos y la forma en que las estructuras
vorticosas se reorganizan a lo largo de la region inferior.
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Figura 18. Coeficientes promedio de estiramiento A*y compresion A~en la seccion longitudinal L2 en funcién
del numero de Reynolds para las geometrias original, 8.95_1_110y 12.925 1_110.

En L2, las diferencias entre el disefio original y las geometrias modificadas son
considerablemente mayores, especialmente a partir de Re = 1600. Para A*, el disefio
original presenta valores muy inferiores a los obtenidos en las configuraciones con
obstaculos. A Re = 2400, el disefio base alcanza 71.99 s™1, mientras que 12.925 1 110
llegaa270.47s71y8.95 1 110 alcanza 382.88 s~ 1. La geometria 8.95 1 110 presenta asi
un estiramiento aproximadamente 5.3 veces superior al disefio original y un 41.6% mayor
que el obtenido por 12.925 1_110.

Para A~, las configuraciones modificadas también presentan magnitudes
considerablemente superiores. A Re = 2400, el disefio original alcanza A~ = —39.76s71, la
geometria 12.925 1 110 presenta —114.37s™1 y 8.95 1 110 llega a —183.91s~ 1. Por
tanto, 8.95_1_110 registra la mayor compresion en L2, superando en aproximadamente un
60.8% a 12.925_1_110 y presentando una magnitud superior a cuatro veces la del disefio
original.

La geometria 8.95_1_110 domina, por consiguiente, tanto el estiramiento como la
compresion en L2. Este resultado es consistente con la posicion mas alta del obstaculo y
con su mayor influencia sobre la seccién longitudinal superior. Aunque ambas
contribuciones aumentan significativamente, el estiramiento es superior a la magnitud de la
compresion en las tres configuraciones, por lo que en L2 existe un predominio del
mecanismo extensional, particularmente marcado en 8.95_1_110.

En conjunto, los resultados muestran que la incorporacion de obstaculos triangulares
intensifica de manera significativa tanto el estiramiento como la compresion de las
estructuras vorticosas. En la seccidn transversal central, 8.95 1 110 presenta el mayor
estiramiento, mientras que 12.925_1_110 alcanza una compresion ligeramente superior. En
L1, 12.925_1_110 favorece principalmente el estiramiento y 8.95_1_110 presenta la mayor
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compresion. En L2, la geometria 8.95_1 110 domina claramente ambas contribuciones,
confirmando que la ubicacion del obstaculo determina la region donde los mecanismos de
deformacion vorticosa se intensifican con mayor fuerza.

La coexistencia y alternancia espacial de regiones de estiramiento y compresién resulta
relevante para el transporte de especies. El estiramiento favorece el aumento y la
renovacion del area interfacial, mientras que la compresion reduce el espesor de las
laminas de fluido y las distancias caracteristicas requeridas para la difusion molecular. La
accién combinada de ambos mecanismos es consistente con los mayores indices de
mezcla alcanzados por las geometrias modificadas y complementa la interpretacion
obtenida a partir de la tasa de deformacién y la helicidad. Sin embargo, estos parametros
deben entenderse como descriptores cinematicos compatibles con una mayor complejidad
del flujo y no como una demostracion aislada de adveccion caodtica, cuya caracterizacion
completa requeriria herramientas adicionales de analisis temporal o de seguimiento de
particulas.

3.4.4 Sintesis de la interpretacion fluidodinamica

El mejoramiento del indice de mezcla producido por los obstaculos triangulares se
encuentra acompanado por una intensificacion de la tasa de deformacion, la helicidad y los
mecanismos de estiramiento y compresion de las estructuras vorticosas. Esta
correspondencia se vuelve especialmente clara al comparar el comportamiento de las
geometrias modificadas con el disefio original a partir de Re = 1600, condicion en la que
las diferencias cinematicas aumentan considerablemente.

En el diseno original, el indice de mezcla permanece cercano al 55% para nimeros de
Reynolds inferiores a 800, aumenta hasta aproximadamente 86.28% a Re = 1600 y alcanza
cerca de 94.3% a Re =2400. Por lo tanto, aunque el incremento de Re mejora
progresivamente la homogeneizacion, el reactor base no alcanza el criterio de mezcla
efectiva de 95% establecido en esta investigacion. En contraste, las configuraciones con
obstaculos triangulares alcanzan niveles de mezcla considerablemente superiores desde
condiciones de Reynolds menores y mantienen valores cercanos o superiores al umbral de
homogeneizacion efectiva en el rango de operacion elevado.

Esta diferencia puede explicarse inicialmente mediante la tasa de deformacion. En el disefio
original, los mayores valores se concentran principalmente alrededor del chorro central y
disminuyen progresivamente a medida que el flujo avanza por la cdmara. En consecuencia,
la deformacién de las interfaces queda limitada a una regidén relativamente estrecha,
mientras que amplias zonas de la camara y de los canales de recirculacién presentan una
menor actividad. Este comportamiento es consistente con la persistencia de una estructura
parcialmente estratificada y con la dependencia mas importante de la difusién molecular,
especialmente a numeros de Reynolds bajos e intermedios.

Las geometrias 8.95 1 110y 12.925_1_110, en cambio, presentan tasas de deformacion
superiores al disefio base en todo el rango estudiado, con diferencias especialmente
marcadas desde Re = 1600. En esta condicion, el disefio original alcanza aproximadamente
1475 s~1, mientras que las geometrias modificadas presentan valores cercanos a 1856 s™1,
equivalentes a un incremento del orden de 26 %. Esta intensificacion coincide con la region
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en la que las configuraciones con obstaculos alcanzan indices de mezcla elevados,
mientras que el disefio original todavia permanece bajo el umbral de 95 %.

A Re = 2400, las geometrias modificadas presentan tasas de deformacién transversal
aproximadamente 18—19% superiores al disefio original. Sin embargo, la principal diferencia
entre 8.95 1 110y 12.925 1_110 no se encuentra en el promedio transversal global, que
es muy similar, sino en la distribucién espacial del parametro. La geometria 12.925 1_110
concentra una mayor deformacién en la seccién inferior L1, mientras que 8.95_1_110
presenta su mayor intensificacion en L2. Por lo tanto, ambas configuraciones pueden
alcanzar resultados de mezcla semejantes mediante una distinta localizacion de las
regiones activas dentro del reactor.

La helicidad complementa esta interpretaciéon, debido a que demuestra que el aumento de
la deformacién se encuentra acompafado por una mayor interaccion entre la velocidad y la
vorticidad. En el disefio original, las contribuciones positivas y negativas de la helicidad
permanecen principalmente confinadas alrededor del chorro central, mientras que gran
parte de la camara y de los canales de recirculacion presenta valores préoximos a cero. Esto
indica que el movimiento helicoidal posee una extensién espacial limitada y que las
trayectorias del fluido conservan una organizacién menos compleja.

En las configuraciones modificadas, las regiones de helicidad positiva y negativa se
expanden alrededor de los obstaculos, hacia las conexiones con los canales de
recirculacién y dentro de la camara convergente. Ademas, las diferencias respecto del
disefo original aumentan considerablemente a partir de Re = 1600, en concordancia con el
mejoramiento observado en el indice de mezcla. La presencia simultdnea de contribuciones
positivas y negativas no implica una cancelacion fisica del movimiento, sino la coexistencia
de estructuras en las que la velocidad y la vorticidad presentan distintas orientaciones.

A Re = 2400, 8.95_1_110 presenta la mayor helicidad positiva en la seccion transversal y
una intensificacion especialmente marcada de H* y H~ en L2. La configuracion
12.925 1_110 presenta la mayor magnitud de helicidad negativa transversal y un efecto
mas importante sobre H~ en L1. Esta distribucion coincide con lo observado para la tasa
de deformacién y confirma que la ubicacién del obstaculo determina la regiéon donde se
intensifican los movimientos rotacionales del flujo.

Los coeficientes de estiramiento y compresién profundizan la explicacion del aumento del
indice de mezcla. En la seccion transversal, las geometrias modificadas comienzan a
separarse del disefio original desde aproximadamente Re =400, y las diferencias se
amplifican con Re. A Re = 2400, 8.95_1_110 presenta el mayor estiramiento, mientras que
12.925 1_110 alcanza una compresién levemente superior. En ambos casos, las
magnitudes de A*y | A~ | son superiores en mas de tres veces a las del disefio original.

Los contornos muestran que los obstaculos generan regiones alternadas de estiramiento y
compresion alrededor de sus superficies, en los pasos laterales y en las conexiones con los
canales de recirculacion. Antes de alcanzar el triangulo, el flujo experimenta compresién
por la desaceleracion y acumulacion local; posteriormente, al desplazarse por los espacios
laterales, se acelera y cambia de direccion, favoreciendo el estiramiento de las estructuras
vorticosas. Esta sucesién de mecanismos aumenta el area interfacial, reduce el espesor de

53



Carrera _
Ingenieria Civil Aeroespacial
Universidad de Concepcion

las laminas de concentracion y disminuye las distancias requeridas para la difusion
molecular.

En L1, la geometria 12.925 1 110 presenta el mayor estiramiento, mientras que
8.95_1_110 registra la mayor compresion. En L2, 8.95_1_110 alcanza los mayores valores
de ambas contribuciones, comportamiento coherente con la posicion mas alta de su
obstaculo y con sus mayores valores de deformacion y helicidad en esta seccion. Estos
resultados demuestran que la ubicacién geométrica no produce un incremento uniforme de
todos los parametros, sino que determina un balance y una distribucién espacial particular
de los mecanismos cinematicos.

La correspondencia entre los parametros analizados y el indice de mezcla también permite
descartar que el mejoramiento de las geometrias modificadas se deba principalmente a un
mayor tiempo de residencia. Las diferencias de tiempo de residencia entre configuraciones
fueron menores que las observadas en el indice de mezcla y en los parametros cinematicos.
En consecuencia, las configuraciones 8.95 1 110 y 12.925 1 110 no mezclan mejor
porque retengan el fluido durante un periodo considerablemente mayor, sino porque utilizan
con mayor efectividad el tiempo disponible mediante la generacién de gradientes de
velocidad, movimientos helicoidales y procesos sucesivos de estiramiento y compresion.

Esta distincion resulta especialmente relevante a Re = 2400. En esta condicién, el disefo
original presenta una eficiencia de mezcla calculada de aproximadamente 42.9%,
ligeramente superior a los valores cercanos al 41% de 8.95 1 110 y 12.925 1_110. Sin
embargo, la mayor eficiencia del disefo base se relaciona con su menor obstruccién y caida
de presion, no con una mejor homogeneizacion. Su indice de mezcla de aproximadamente
94.3% permanece bajo el criterio minimo de 95 %, mientras que las geometrias modificadas
si cumplen el requisito de mezcla efectiva.

Los resultados cinematicos explican esta diferencia. El disefio original utiliza una menor
cantidad de energia hidraulica, pero genera una deformacién menos intensa y mas
localizada, regiones helicoidales menos extensas y coeficientes de estiramiento y
compresion considerablemente menores. Por ello, aunque su factor de mérito sea
levemente superior, no produce una reorganizacién suficientemente intensa de las
interfaces para alcanzar el nivel de homogeneizacién requerido. Las geometrias
modificadas introducen un costo hidraulico adicional, pero transforman ese aporte
energético en mecanismos de transporte transversal mas efectivos.

Desde el punto de vista de la sintesis de FeNiCo-LDH, alcanzar una mezcla superior al 95%
resulta mas importante que maximizar aisladamente la eficiencia hidraulica. Una
homogeneizacién incompleta puede mantener gradientes locales de concentracion y pH,
favoreciendo diferencias en la sobresaturacion, la precipitacion preferencial de
determinados cationes y una incorporacion menos uniforme de Fe, Ni y Co. En este
contexto, la mayor deformacion, helicidad y alternancia entre estiramiento y compresién
observadas en 8.95_1_110y 12.925_1_110 constituyen mecanismos compatibles con una
distribucion mas uniforme de los reactivos en los cortos tiempos de residencia disponibles.

No obstante, la intensificacion cinematica no puede analizarse independientemente de la
caida de presiéon. A Re = 3200, todas las configuraciones superan el limite operacional de
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45,000 Pa, por lo que esta condicidn resulta hidraulicamente inviable, aun cuando presente
valores elevados de mezcla y de los parametros cinematicos. En consecuencia, la mayor
intensidad del flujo no representa necesariamente la mejor condicién operacional.

El intervalo comprendido entre Re = 1600 y Re = 2400 constituye la ventana de operacion
mas favorable. En este rango, los obstaculos inducen una intensificacion suficiente de los
mecanismos de deformacion, helicidad, estiramiento y compresion para alcanzar una
mezcla efectiva, sin superar todavia la restriccion hidraulica del sistema. Entre las
configuraciones seleccionadas, 12.925 1 110 concentra principalmente su efecto en la
region inferior L1, mientras que 8.95 1 110 presenta una intensificacién mas marcada en
L2. Ambas, sin embargo, alcanzan resultados macroscépicos de mezcla comparables y
eficiencias cercanas al 41% a Re = 2400.

En sintesis, el mejor desempefio de 8.95 1 110y 12.925 1 110 no puede atribuirse a un
unico parametro, sino a la accidn combinada de varios mecanismos. La tasa de
deformacion evidencia mayores gradientes de velocidad; la helicidad demuestra una
interaccién mas intensa y extendida entre velocidad y vorticidad; y los coeficientes Aty A~
muestran que las estructuras vorticosas experimentan procesos sucesivos de estiramiento
y compresion. La combinacion de estos fenédmenos favorece la renovacion de las interfaces,
el transporte transversal y la reduccion de las distancias de difusién, explicando que ambas
geometrias alcancen el criterio de mezcla efectiva en condiciones donde el disefio original
no lo consigue.
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4 Conclusiones

En esta memoria se desarrollé un estudio para optimizar un microrreactor de flujo oscilatorio
mediante simulaciones CFD. Para ello, se evaludé la incorporacion de obstaculos
triangulares en la cdmara de mezcla divergente, con el propdsito de mejorar el mezclado
sin superar el limite operativo de caida de presion de 45 kPa.

La evaluacion preliminar de las 40 configuraciones geométricas a un nimero de Reynolds
de 400 demostrd que la separacion de 1 mm respecto de las paredes, el angulo de 110° y
la ubicacion longitudinal del obstaculo influyen favorablemente en el indice de mezcla.
Cuatro configuraciones superaron el criterio preliminar de mezcla del 75%, destacando la
geometria 12.925_1_110, que alcanzé un indice de mezcla de 84.15%. Estos resultados
confirmaron que la modificacién de la camara mediante obstaculos permite alterar la
trayectoria del chorro central y aumentar la interaccién entre las corrientes.

El analisis realizado en el intervalo de Reynolds comprendido entre 100 y 3200 mostré que
las configuraciones modificadas alcanzaron indices de mezcla superiores al 95% en
condiciones donde el disefio base no cumplié dicho criterio. No obstante, el aumento del
numero de Reynolds produjo también un incremento de la caida de presion y, a Re = 3200,
todas las geometrias superaron el limite operacional de 45,000Pa. Por esta razén, dicha
condicion fue descartada como régimen de operacion viable.

La condicion Re = 2400 present6 el mejor compromiso global entre homogeneizacion y
penalizacién hidraulica. En este régimen, las geometrias 8.95 1 110 y 12.925 1 110
alcanzaron indices de mezcla superiores al 95%, mantuvieron la caida de presion bajo el
limite establecido y presentaron eficiencias cercanas al 41%. Aunque el disefio base obtuvo
una eficiencia ligeramente mayor, de aproximadamente 42.9%, su indice de mezcla de
94.3% permanecio bajo el criterio minimo definido. Esto demuestra que la eficiencia no
debe analizarse de manera aislada, sino junto con el nivel de mezcla y la restriccién
hidraulica del sistema.

El analisis cinematico permiti6 explicar el mejor desempefio de las geometrias
seleccionadas. En comparacion con el disefio base, ambas configuraciones presentaron
mayores tasas de deformacion, helicidad positiva y negativa, y coeficientes de estiramiento
y compresién, especialmente a partir de Re = 1600. Ademas, a Re = 2400, las magnitudes
de A" y A” Fueron superiores en mas de tres veces a las del disefo original. Estos
resultados indican que los obstaculos intensificaron los gradientes de velocidad, el
movimiento rotacional y la deformacién de los vortices. Como consecuencia, las interfaces
entre las corrientes fueron estiradas, comprimidas y renovadas con mayor intensidad,
aumentando el area de contacto y reduciendo las distancias requeridas para la difusion
molecular, lo que explica el incremento del indice de mezcla.

La ubicacion del obstaculo determind, ademas, la distribucidn espacial de estos
mecanismos. La geometria 12.925 1 110 concentrd una mayor intensificacion en la region
inferior L1, mientras que 8.95_1_110 produjo efectos mas marcados en la region superior
L2. A pesar de estas diferencias, ambas alcanzaron resultados macroscépicos de mezcla
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similares, lo que demuestra que una misma condicion de homogeneizacion puede
obtenerse mediante distintas distribuciones espaciales de deformacion, helicidad,
estiramiento y compresion.

En relacion con la hipotesis, los resultados respaldan su planteamiento central, ya que los
obstaculos triangulares optimizados permitieron alcanzar indices de mezcla superiores al
95% bajo condiciones hidraulicamente viables. Sin embargo, la eficiencia no fue
consistentemente superior a la del disefio base debido a la menor caida de presion de este
ultimo. Por lo tanto, las geometrias 8.95 1 _110 y 12.925 1_110 se consideran las
alternativas mas favorables por cumplir simultaneamente el criterio de mezcla y la
restriccion operacional, conservando una eficiencia proxima a la del disefio original.

Debido a que las simulaciones comparativas se realizaron en estado estacionario, los
parametros cinematicos deben interpretarse como indicadores de una mayor complejidad
del flujo y de mecanismos asociados a la adveccidn cadtica, sin constituir una demostracion
directa de oscilacion temporal. Como trabajo futuro, se propone fabricar y validar
experimentalmente el microrreactor, complementar el analisis mediante simulaciones
transientes y evaluar la sintesis de FeNiCo-LDH, relacionando el desempefio fluidodinamico
con la composicion, homogeneidad y actividad electroquimica del material obtenido.
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