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Resumen: La temperatura es un factor que pueden influenciar de manera directa los flujos en la prepara-
cion de mezclas gaseosas de calibracion mediante procesos de mezclado dindmico. En el presente articulo
se presenta una simulacion en el software comercial COMSOL Multiphysics, con el fin de estudiar el efecto
de la temperatura en los flujos de nitrégeno a través de capilares; ademas se hace una comparacion entre el
modelo teodrico y los resultados de la simulacion. Los resultados generados por la simulacién muestran com-
portamientos similares para cada uno de los capilares y permiten apreciar que aumentos en la temperatura
provocan la disminucién del caudal, por lo que se concluye que es necesario implementar un control de tem-
peratura en el dispositivo generador de trazas.
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Abstract: Temperature is a factor that can influence directly the flows in the preparation of calibration ga-
seous mixtures in a dynamic mixture. This article presents a simulation in the commercial software COMSOL
Multiphysics, in order to study the temperature’s effect in the nitrogen flows through capillaries. Also, the
theoretical model and the simulation’s results are compared. Results of the simulation show similar behaviors
for each capillary and allow appreciate that temperature causes a flow diminution, therefore it is concluded
that it is necessary to implement a temperature control in the trace generator device.
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INTRODUCCION

La microfluidica es un campo multidisciplinar que
comprende diversas areas como la ingenieria, fisica,
quimica, microtecnologia y biotecnologia, que se
ha desarrollado desde el principio de los afnos 80.
Estudia el comportamiento de los fluidos en la mi-
croescala y mesoescala, permitiendo comprender
el diseio de sistemas con cantidades pequefas
de fluidos. Mejoras en la fabricaciéon de equipos
para microflujos tales como microbombas, micro
valvulas y microintercambiadores de calor, entre
otros, han permitido un desarrollo acelerado de la
microfluidica en la ultima década [1]. La Corpo-
racion Centro de Desarrollo Tecnoldgico del Gas
(CDT de Gas) ha incursionado en el desarrollo de
dispositivos microfluidicos con el disefio e imple-
mentacion de un Dispositivo Generador de Trazas
(DGT), el cual mediante un sistema de microca-
pilares permite diluir materiales de referencia
generando mezclas gaseosas con pequenas trazas
del material. Estas mezclas son usadas para cali-
brar dispositivos analizadores de gas, sin la nece-
sidad de utilizar grandes cantidades de materiales
de referencia, los cuales poseen un valor econémico
bastante alto.

Durante el desarrollo del dispositivo se implemen-
taron modelos matematicos para obtener los para-
metros basicos de funcionamiento. Sin embargo,
es necesario estudiar algunos factores externos
que pueden modificar el comportamiento de los
microflujos dentro de los capilares. Uno de los
principales factores a estudiar es la temperatura,
ya que ésta variable es de vital importancia cuando
se trabaja con gases, puesto que puede generar
cambios en la densidad del gas, y por ende en el
flujo del mismo provocando asi una modificacién
en los parametros establecidos para el generador.

Met&Flu

METODOLOGIA

Para realizar el estudio de la influencia de los cam-
bios de temperatura en los microflujos que atra-
viesan el sistema de capilares del DGT, se uso6 la
mecanica computacional de fluidos aplicada en el
software comercial COMSOL MULTIPHYSICS, el
cual permite simular problemas de mecanica de
fluidos y analizar los fenomenos fisicos que ocu-
rren en los mismos.

La metodologia de simulaciéon de COMSOL MUL-
TIPHYSICS se divide en tres etapas las cuales son
premodelamiento, modelamiento y resultados [2].
A continuacion se muestra en resumen el desarro-
llo de estas etapas y sus subprocesos:

1. Premodelamiento

La etapa de premodelamiento es la etapa inicial de
la simulacion en donde se define el sistema que se
va a trabajar, estableciendo sus parametros y su
estructura en el espacio.

1.1 Seleccion de pardmetros:

Se definen los parametros que representan las
condiciones del sistema. Para este caso, son el
radio del capilar, las temperaturas (10, 20, 30 y 40
°C) y las presiones en la entrada y en la salida del
sistema de capilares, asi como también la rugosi-
dad del tubing y la rugosidad de los capilares
segun el fabricante (IDEX Health & Science).

1.2 Elaboracion de la geometria:

Una vez definidos los parametros a utilizar, se
construyo la geometria de trabajo, que es una re-
presentacion virtual del sistema de capilares del
dispositivo dilutor, el cual se puede apreciar en la
Figura 1.
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Figura 1. Sistema de capilares del dispositivo dilutor
de gases. (1) Capilar de 50 um, (2) Capilar de 75 um,
(3) Capilar de N, de 250 mm.

Como se puede apreciar, el sistema de capilares del
dilutor consta de tres lineas de flujo. Sin embargo,
para ésta simulacion se construyé una sola linea
de tuberia debido a que al parametrizar el radio
del capilar el software permite simular cualquiera
de las tres lineas (25, 50 o 75 pm) con una sola
geometria. Esta se construyd con la aplicacion
de construccion de sélidos con la que cuenta
COMSOL (Model Wizard), que permite construir
geometrias en una, dos o tres dimensiones. Se
selecciond una geometria 1D axisymmetric, puesto
que simular la geometria completa del sistema pre-
senta gran dificultad especialmente por la capaci-
dad de computo necesaria para que el programa
realice los cdlculos, y ademas la geometria 3D del
sistema consta de formas cilindricas simétricas.

Para generar la geometria 1D del sistema se dibujo
una linea que representa el microflujo de nitroge-
no dentro del tubingy se secciond en tres partes la
primera representa la tuberia de entrada de dia-
metro constante (2,159 mm), la segunda repre-
senta el capilar y la tercera la tuberia de salida del
sistema que tiene las mismas caracteristicas de la
tuberia de entrada.

2. Metodologia:

En esta etapa se asignan los valores de las propie-
dades fisicas y quimicas, las condiciones de fron-
tera y el mallado, permitiendo especificar mas el
sistema de trabajo.

2.1 Materiales:

Se defini¢ el fluido de trabajo; en éste caso de estu-
dio el fluido es nitrégeno, por lo que se seleccioné
dicho elemento de la biblioteca de materiales con
la que cuenta el software, que contiene las propie-
dades del gas.

En cuanto a los materiales del tubing de alimenta-
cion y los capilares, son Peek (polieteretercetona)
y PeekSil (combinacién entre polieteretercetona
y una capa interna de gel de silice). La Figura 2
muestra el capilar y las fases de los materiales que
lo componen.

Figura 2. Capilar de PeekSil [3]. (1) Peek, (2) PeekSil.

2.2 Definicion fisica:

En esta parte del modelamiento se define fisica-
mente el sistema, especificando sus fronteras y
componentes estructurales. En este caso los com-
ponentes estructurales son el fluido y el tubing, y
las fronteras del sistema son la entrada y salida del
tubing, es decir, los extremos de la linea que repre-
senta la geometria. Teniendo definidas estructura
y fronteras, se procede a ingresar las propiedades
de las mismas. En este caso, el fluido es nitrégeno
en estado gaseoso, el material de la tuberia de ali-
mentacion es Peek, el capilar se define como
silice (capa del capilar que esta en contacto directo
con el fluido) con una rugosidad de 0,001 pm, las
fronteras son los extremos de la linea, la entrada
con una presion parametrizada y la salida con una
presion constante de 18 psia.
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2.3 Mallado:

El mallado refiere al conjunto de elementos fini-
tos que se usan para representar el cuerpo que se
desea simular, que en este caso son los capilares
y el tubing de alimentacién. Este tipo de malla-
do no presenta ninguna dificultad puesto que la
geometria del sistema es bastante sencilla ade-
mas de ser 1D axisymmetric por lo que se genera
automaticamente, y solo se especifica que sea de
alta precision, siendo esta una de las facilidades
del software.

2.4 Resultados de la simulacién:

Esta es la parte final de la simulacion en donde se
muestra la solucién del modelamiento ya sea en
forma grafica o tabulada, para este caso se usé la
forma tabulada indicando que los parametros a
mostrar fueran temperatura del sistema, presio-
nes (entrada y salida) y flujo masico a la salida de
la linea para asi poder exportar los datos a una
hoja de célculo y realizar el respectivo analisis.

Se realizaron dos simulaciones, en la primera el
sistema analizado fue solo el capilar con el objetivo
de estudiar si el simulador arrojaba resultados que
correspondieran a los calculados tedricamente
con la norma ISO 6145-5. La segunda simulacion

Met&Flu

tomd como sistema de estudio todo el recorrido
del gas a través del sistema de capilares, el cual
consiste en un trayecto inicial de tubing de 150
mm de longitud, una valvula que regula el flujo y
enlaza el tubing al capilar ya sea de 25, 50 0 75 pm
de diametro, seguido de un punto que ensambla al
capilar con el tubing de salida el cual mide 50 mm
de longitud. El tubing de entrada y salida tiene un
mismo didmetro (2,159 mm).

RESULTADOS

Para verificar la confiabilidad de la simulacién en
COMSOL primero se realizd una comparacion
entre los datos obtenidos en la primera simulacion
(solo el capilar) y los calculados mediante la ecua-
cion de la norma ISO 6145-5 (Ecuacion 1); dicha
comparacion se muestra en la Tabla 1. Los datos
obtenidos en la segunda simulacién muestran el
caudal en relacidén a la temperatura para una linea
completa de flujo, es decir las lineas de tubing y el
capilar con didmetro de 25, 50 y 75 um y 50 mm
de longitud.

Qrp = 1xD*+(Pin—Poyt)*p (1)
mt 128xL*u

Temperatura [°C] Presjéin[ig;(;a]lda Prgs;ﬁn[‘s)as:lac;a ISO%T/-:S—S CO(I)\nnS]E)L ERROR [%]
20 88 18 0,3159211175 0,3159205110 -0,0002
20 78 18 02707895293 0,2707886004 -0,0003
20 68 18 02256579411 0,2256566898 -0,0006
20 58 18 0,1805263529 0,1805247792 -0,0009
20 48 18 0,1353947647 0,1353928686 -0,0014
20 38 18 0,0902631764 0,0902609580 -0,0025
20 28 18 0,0451315882 0,0451290474 -0,0056

Tabla 1. Comparacién de datos COMSOL vs ISO 6145-5. Fuente: Autores.
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Para cada capilar se realiz6 una grafica que muestra la variacion del flujo masico consecuente al cambio
en la temperatura, esto se puede observar en las Figuras 3,4y 5.
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Figura 3. Caudal mdsico vs. Tempera-
tura, Capilar 25 ym x 50 mm.
Fuente: Autores.

DISCUSION

A partir de los datos obtenidos, se pudo apreciar
que efectivamente los cambios de temperatura
tienen efecto sobre los microflujos masicos de gas
a través de los capilares. Debido al incremento en
la temperatura del sistema los microflujos mostraron
una tendencia a disminuir, dicho cambio se debe
a variaciones en la temperatura que causan cam-
bios en la viscosidad del gas convirtiéndola en una
fuente de incertidumbre [4].

El cambio en la viscosidad producto del cambio
de temperatura se debe a que en los gases las
moléculas poseen un amplio campo de movilidad
y comunmente se encuentran alejadas por lo que
la cohesidn entre ellas es baja, pero ante un incre-
mento de temperatura la interaccion entre molé-
culas aumenta, asi como también los choques de
éstas contra las paredes del recipiente que contiene
al gas incrementando asi su resistencia a fluir.

Figura 4. Caudal mdsico vs. Tempera-
tura, Capilar 50 ym x 50 mm. Fuente:
Autores.

Figura 5. Caudal mdsico vs. Tempera-
tura, Capilar 75 ym x 50 mm. Fuente:
Autores.

Para este caso, las variaciones del flujo con respecto
a la temperatura presentan un comportamiento
aproximadamente lineal, decreciendo progresi-
vamente y a una razén de cambio casi constante.
La razén de decrecimiento del caudal aument6 a
medida que incrementa el diametro del capilar es
decir que se observo una mayor disminucion del
caudal en el capilar mas grande (75 um) y una
menor en el mas pequefo (25 pm), debido a que el
aumento del diametro de un capilar, disminuye la
cantidad de material, facilitando asi la transferen-
cia de energia en forma de calor, lo cual incremen-
ta la temperatura del fluido (nitrégeno) [5].
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CONCLUSIONES

La temperatura es una magnitud que afecta el flujo a
través de los capilares en la preparacion de mez-
clas de gases de calibracion por dilucién dindmica,
y por lo tanto es necesario controlarla.

El método de control de caudal a través de un
sistema de microcapilares permite obtener dilu-
ciones con proporciones volumétricas de hasta
1:10000, con bajos niveles de incertidumbre [6].
Ademads es una opcidén econdmicamente viable y
bastante flexible a la hora de su ejecucion, puesto
que si se desea hacer regulaciones de flujo diferen-
tes, sdlo se necesita realizar un cambio de capilar
y controlar adecuadamente las presiones en el sis-
tema.

La simulacién por medio de COMSOL permite
solucionar el sistema de ecuaciones, que describe
el sistema de manera rapida haciendo un analisis en
2D y con bajos porcentajes de error, debido a que
COMSOL realiza los calculos usando las ecuacio-
nes de Navier-Stokes las cuales se aplican a cada en
el campo de flujo y por lo tanto permiten resolver
los detalles del flujo en todas partes en el dominio
del flujo [7]. Ademas de obtener aproximaciones
a los valores tedricos, COMSOL permitié analizar
los efectos del cambio de temperatura que hasta
ahora no se habian podido estudiar por la falta de
un control de temperatura en el equipo.
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