1. IDENTIFICACION

Materia: TRANSPORTE DE CONTAMINANTES
Cadigos: SIRE: 6110 EIQ: IQ-ET53

Prelacion: 1Q-5026, 1Q-5016

Ubicacidn: Electiva

TPLU: 2-0-2-3

Condicién: Electiva

Departamento: Quimica Industrial y Aplicada

2. JUSTIFICACION

El estudiante de Ingenieria Quimica recibe una amplia formacién sobre los
fendmenos de transporte de masa, energia y cantidad de movimiento a lo largo de su plan
curricular. Sin embargo es instruido exclusivamente para aplicar las ecuaciones de
transferencia al disefio y control de equipos de importancia industrial.

A través del curso “Transporte de Contaminantes™ el estudiante conocera las
diversas aplicaciones de las ecuaciones de transferencia al transporte natural de quimicos
en el medio ambiente, con la finalidad no solo de estimar su concentracion en los cuatro
principales ecosistemas: atmosfera, hidrosfera, biosfera y litosfera; sino también de
estimar la respuesta en el tiempo del ambiente luego de la introduccién de compuestos
antropogénicos.

Las nuevas regulaciones en materia ambiental a nivel nacional y mundial, exigen el
control de las emisiones industriales y la aplicacion de procesos correctivos a ambientes
afectados. Los profesionales del &rea ingenieril deben por tanto, responder a la necesidad
de evaluar el impacto ambiental de las operaciones que controlan y/o monitorean en su
campo de trabajo.

Por todo lo anterior, se hace necesario proveer a los futuros egresados de la
Escuela de Ingenieria Quimica de las herramientas para usar su conocimiento en
fendmenos de transporte a la resolucion de problemas ambientales.

3. REQUERIMIENTOS

Conocimientos de Quimica, Termodinamica, Fisicogquimica y Fendmenos de
Transporte de Masa y Energia. Conocimientos de métodos numéricos impartidos en la
materia Matematicas Especiales.




4. OBJETIVOS

GENERALES

e Proveer al estudiante de las herramientas que le permitan aplicar las
ecuaciones de transferencia de masa, energia y cantidad de movimiento al
andlisis de la dispersion en el ambiente de compuestos antropogénicos en
efluentes industriales.

e Instruir al estudiante en los procedimientos para estimar la respuesta y/o
recuperacion en el tiempo del ambiente luego de la introduccion de compuestos
de origen antropogénico

ESPECIFICOS

e Introducir al estudiante con los conceptos de equilibrio quimico y térmico en
las interfases ambientales: aire-agua, aire-suelo y suelo-agua.

o Familiarizar al estudiante con las fuerzas naturales, derivadas de la radiacion
solar, que guian los mecanismos de dispersién, degradacion y acumulacion de
compuestos antropogénicos en el ambiente.

e Lograr que el estudiante aplique los conceptos de equilibrio y los modelos de
transporte en estado estacionario para determinar las concentraciones de
quimicos en los compartimientos naturales: aire, agua, suelo.

e Lograr que el estudiante aplique los conceptos de equilibrio y los modelos de
transporte en estado dindmico para determinar la variacion de la concentracion
en el tiempo de quimicos en los compartimientos naturales: aire, agua, suelo.

S. CONTENIDO PROGRAMATICO
CAPITULO 1. INTRODUCCION

Principales ecosistemas y sus caracteristicas: atmosfera, biosfera, litosfera,
hidrosfera. Concepto de contaminante. Principales contaminantes, fuentes y efectos.
Mecanismos naturales de transporte y transformacion de compuestos quimicos en el
ambiente. Importancia de la evaluacion del impacto ambiental de las actividades
industriales. Regulaciones Ambientales a nivel nacional y mundial.

CAPITULO 2. COMPONENTES DE UN MODELO AMBIENTAL

Repaso de las ecuaciones béasicas de los fendmenos de transporte. Forma
diferencial de las ecuaciones de continuidad, movimiento y energia. Variables espaciales y
su representacion matricial y/o vectorial. Tipos de emisiones segun su relacion espacio-
tiempo. Mecanismos de transporte segun la relacion fuente-receptor. Cinética y equilibrio
de las reacciones quimicas de transformacion. Difusion y leyes de Fick. Teorias de
transferencia de masa; modelo de capa estancada, teoria de penetracion, teoria de
renovacion superficial, teoria de capa limite. Tipos de enfoques de modelado.
Herramientas para la resoluciéon de modelos.




CAPITULO 3. DETERMINACION DE LAS PROPIEDADES FISICOQUIMICAS DE
COMPUESTOS QUIMICOS

Clasificacion de los contaminantes de acuerdo a su estructura molecular. Impacto
de la estructura molecular de los compuestos quimicos sobre su estado fisico, solubilidad
en fase acuosa, reactividad y toxicidad. Determinacion del estado fisico de existencia,
solubilidad en fase acuosa y presion de vapor de compuestos quimicos en condiciones
ambientales. Estimacion de la difusividad molecular para gases, liquidos y sélidos en
funcién de la temperatura.

CAPITULO 4. MODELO DE COMPARTIMIENTOS EN EQUILIBRIO

Modelo de compartimientos naturales en equilibrio: nivel I, nivel 11y nivel I1I.
Paquetes computarizados disponibles para la resolucion de modelos.

Determinacion de las constantes de equilibrio para la distribucion de compuestos
quimicos en las interfases aire-agua, aire- solvente(s) organico(s), agua-solvente(s)
organico(s), agua-sedimento, agua-materia organica en suelo.

La constante de Henry y su dependencia respecto a la temperatura, presion y
composicion de la solucién. Distribucion de un compuesto en dos fases liquidas inmiscibles
0 parcialmente miscibles.

El coeficiente octanol-agua y su dependencia con la temperatura y salinidad.
Adsorcion de gases y liquidos sobre solidos. Isotermas de adsorcion. El coeficiente agua-
materia organica en suelo y el coeficiente agua-suelo.

Distribucion de contaminantes en seres vivos. Factor de Bio-concentracion.
Coeficientes de particion para las interacciones plantas/contaminantes.

CAPITULO 5. METODOS NUMERICOS USADOS EN MODELADO AMBIENTAL

Algebra vectorial y matricial. Resolucion numérica de sistemas de ecuaciones
lineales y no lineales. Resolucion numérica de ecuaciones diferenciales ordinarias.
Resolucion numérica de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales: método de las
diferencias finitas.

CAPITULO 6. MODELOS DE TRANSFERENCIA AIRE-AGUA

Transferencia de gases y liquidos en bahias y rios. Transferencia de quimicos en la
interfase aire-agua de lagos y océanos. Transferencia de calor en la interfase aire-agua.

CAPITULO 7. MODELOS DE TRANSFERENCIA AGUA-SUELO

Transporte de quimicos en el fondo de corrientes de agua: rios, riachuelos.
Transporte de quimicos en el fondo de depdsitos de agua estaticos: pantanos, lagunas,
lagos. Transporte de quimicos en el fondo de estuarios y océanos.




Sesion Préactica No. 1: Introduccién a Maple V o SciLab. Caracteristicas del paquete
computacional. Manejo de variables escalares, vectoriales, matriciales. Operaciones
Matematicas Bésicas para arreglos de variables. Herramientas para la representacion
grafica en 2D y 3D. Resolucion numérica de sistemas de ecuaciones lineales y no lineales.

Sesion Practica No. 2: Introduccion a Matlab o SciLab. Caracteristicas del paquete
computacional. Manejo de variables escalares, vectoriales, matriciales. Operaciones
Matematicas Basicas para arreglos de variables. Herramientas para la representacion
grafica en 2D y 3D. Resolucion numérica de sistemas de ecuaciones lineales y no lineales.

Sesion Practica No. 3: Resoluciéon de las ecuaciones involucradas en el estudio de la
cinética y equilibrio quimico en sistemas simples a través de Scilab, Maple V y/o Matlab.

Sesion Préctica No. 4: Resolucién de las leyes de difusion en sistemas simples a través de
SciLab, Maple V y/o Matlab.

Sesion Practica No. 5: Programacion de rutinas para la estimacion de propiedades fisico-
quimicas de compuestos organicos: solubilidad en fase acuosa, presion de vapor,
difusividad molecular para gases, liquidos y solidos en funcion de la temperatura.

Sesion Practica No. 6: Programacion de rutinas para la estimacion de propiedades fisico-
quimicas de compuestos organicos: constantes de equilibrio para la distribucion de
compuestos quimicos en las interfases aire-agua, aire- solvente(s) organico(s), agua-
solvente(s) organico(s)

Sesion Practica No. 7: Programacion de rutinas para la estimacion de propiedades fisico-
quimicas de compuestos organicos: constantes de equilibrio para la distribucion de
compuestos quimicos en las interfases agua-materia organica en suelo.
Sesion Préactica No. 8-9: Uso del Programa LEVEL | Fugacity-Based Environmental
Equilibrium Partitioning Model (FBEEP-Model) desarrollado por el Centro de Modelado
Ambiental de la Universidad de Trent, Canada.
Sesion Practica No. 10-11: Uso del Programa LEVEL Il (FBEEP-Model)
Sesion Practica No. 12-13: Uso del Programa LEVEL 111 (FBEEP-Model)
Sesion Practica No. 14: Aplicacion de SciLab Matlab y MAPLE V para la resolucion de un
caso problema
6. METODOLOGIA

El contenido tedrico del curso serd impartido bajo la modalidad de clases en

sesiones de dos horas semanales. Cada semana se realizaran sesiones de trabajo de dos
horas en el laboratorio de computacion para la puesta en practica de los conceptos




impartidos en clases. EI nUmero de sesiones practicas se plantea en base a un semestre
normal de 18 semanas.

7. RECURSOS
Pizarra acrilica, marcadores. Computador y video-beam. Paquetes
computacionales para la resolucion y creaciobn de modelos matematicos,
graficacion y almacenamiento de datos.

8. EVALUACION

e Examenes parciales tedricos 40% de la nota definitiva
e Examenes parciales practicos 40% de la nota definitiva
e Trabajo final 20 % de la nota definitiva
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10. VIGENCIA
Desde: Semestre U-2009
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