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Glosario

Condiciones de frontera o contorno: parametros definidos en los limites del dominio
computacional que determinan el comportamiento del flujo

Dinamica de fluidos Computacional (CFD): método numérico para resolver ecuaciones de flujo
(Navier-Stokes) que permite simular interacciones gas-liquido sin experimentacion fisica

Diseiio co-flow: configuracion en la que las fases dispersa y continua fluyen en la misma direccion
en microcanales coaxiales y paralelos

Disefio flow-focusing: configuracion donde una fase central (dispersa) es comprimida
lateralmente por dos fases continuas

Diseiio T-junction: configuracion microfluidica donde dos fases (continua y dispersa) convergen
en angulo recto (90°)

Dominio axis-simétrico: modelo 2D que representa la zona donde ocurre el fenomeno de interés
3D con simetria rotacional en un eje, reduciendo costos computacionales

Fase continua: flujo de gas o aire a presion que pasa por el canal externo de la boquilla y acelera
la rotura de la gota por cizallamiento viscoeléstico

Fase dispersa: flujo de solucion de alginato que pasa por el canal interno de la boquilla

Flujo laminar: movimiento ordenado y uniforme de un fluido en capas paralelas, donde las
particulas se mueven a lo largo de trayectorias predecibles y sin turbulencias

Microfluidica: utiliza canales integrados con dimensiones que oscilan entre decenas y centenares
de micrémetros para controlar, manipular o procesar sistematicamente pequefias cantidades (10~°

- 10718 L) de liquidos
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Modelo VOF: técnica multifasica de seguimiento de superficies aplicada a una malla de célculo
euleriana fija, en la que interesan dos o mas interfaces de fluidos inmiscibles

Monodispersidad: uniformidad en el tamafio de gotas o particulas (baja desviacion estandar)
Tension superficial: fuerza por unidad de longitud en la interfaz liquido-gas que resiste la
deformacion del chorro de aire

Viscosidad: la propiedad de los fluidos que describe su resistencia al flujo o a la deformacion
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Resumen

Titulo: Disefio y Simulaciéon de un Sistema de Extrusion por Chorro de Aire para la Fabricacion
de Microparticulas de Alginato de Calcio”
Autor: Adriana Carolina Rojas Hernandez y Andrés Felipe Useda Suédrez”™

Palabras Clave: Alginato, Boquilla, Microfluidica, Microparticulas, Simulacion

Descripcion: Las microesferas de alginato de calcio monodispersas tienen multiples aplicaciones
en areas como la medicina, la farmacologia y el tratamiento de aguas, gracias a su capacidad para
encapsular y/o liberar compuestos de forma controlada. En este contexto, la microfluidica se ha
consolidado como una técnica eficiente para su fabricacion. Sin embargo, los dispositivos
comerciales suelen ser costosos y dificiles de adaptar. Por ello, este proyecto plantea el disefio y
simulacion de un sistema microfluidico de extrusion por chorro de aire en configuracion coaxial,
con el fin de obtener microparticulas monodispersas de alginato de calcio. Se inici6 con una
revision bibliogréafica para identificar los parametros principales y replicar cuatro modelos para
determinar la viabilidad del uso del software de simulacién ANSYS y se propuso un nuevo diseiio
(modelo A+) pensando en la facilidad de fabricacion. Mediante simulaciones en ANSYS Fluent
se analizaron los efectos de la viscosidad y las velocidades de las fases continua y dispersa sobre
el tamafio de las gotas. Los resultados mostraron que el modelo propuesto permite generar

particulas <500 um con coeficiente de variaciéon menor al 5 %.

" Trabajo de Grado

** Facultad de Ingenierias fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Metalirgica y Ciencia de los
Materiales. Ingenieria Metalurgica. Director: Viviana Raquel Giiiza Argilielo. PhD en Ingenieria
Quimica. Codirector: Carlos Jovany Ulloa Suarez. Maestria en ingenieria Quimica (Integracion de
Procesos).
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Abstract

Title: Design and Simulation of an Air-Jet Extrusion System for the Production of Calcium
Alginate Microparticles”
Author(s): Adriana Carolina Rojas Hernandez and Andrés Felipe Useda Suarez *

Key Words: Alginate, Microfluidics, Microparticles, Nozzle, Simulation

Description: Monodisperse calcium alginate microspheres have multiple applications in fields
such as medicine, pharmacology, and water treatment, due to their ability to encapsulate and/or
release compounds in a controlled manner. In this context, microfluidics has become an efficient
technique for their production. However, commercial devices are often expensive and difficult to
adapt. Therefore, this project proposes the design and simulation of a coaxial air-jet microfluidic
extrusion system to obtain monodisperse calcium alginate microparticles. The work began with a
literature review to identify relevant parameters, followed by the replication of reported models
and the proposal of a new design (model A+) optimized for ease of fabrication. Using ANSYS
Fluent, simulations were performed to analyze the effects of viscosity and the velocities of the
continuous and dispersed phases on droplet size. The results showed that the proposed model can

generate particles <500 um with a coefficient of variation below 5%.

" Degree Work

“Faculty of Physicochemical Engineering. School of Metallurgical Engineering and Materials
Science. Metallurgical Engineering Program. Director: Viviana Raquel Giiiza Agiiero. PhD in
Chemical Engineering. Co-director: Carlos Jovany Ulloa Sudrez. Master’s in Chemical
Engineering (Process Integration).
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Introduccion

Las microparticulas de alginato de calcio son esferas de hidrogel formadas por gelificacion
ionica del alginato (polisacarido de algas pardas) con iones Ca*", mediante el modelo "egg-box"
(Grant et al., 1973; Lee & Mooney, 2012). Estas particulas destacan en aplicaciones biomédicas
por su biocompatibilidad, baja toxicidad (baja probabilidad de generar reacciones alérgicas) y
capacidad para encapsular y liberar controladamente bioactivos como farmacos y células (Oh et
al., 2008; Lee & Mooney, 2012). También tienen usos en alimentos, cosméticos y biotecnologia
(Liu & Garcia, 2016).

Entre los diversos métodos para producir microparticulas, la técnica microfluidica de
extrusion por chorro de aire se destaca debido a su simplicidad operativa, capacidad de ajuste de
parametros (como caudal de aire y concentracion de alginato) y potencial para generar particulas
monodispersas (Ye et al., 2017; Ahmadi et al., 2024; Gan et al., 2024). Esta técnica emplea
configuraciones como T-junction, flow-focusing y co-flow. La configuracion co-flow destaca por
su disefio coaxial, que permite un control del cizallamiento entre las fases continua-dispersa,
minimizando la dispersion en los tamafios obtenidos (Moreira et al., 2021; Lian et al., 2019).

Las boquillas tradicionalmente se fabrican con materiales como vidrio o PDMS, pero,
gracias al desarrollo tecnoldgico es posible, previamente, disefiar y simular mediante dindmica de
fluidos computacional, por siglas en inglés CFD, para finalmente su fabricacion mediante
impresion 3D con alta precision (Nguyen & Seo, 2022; Zhang et al., 2021; Zhao et al., 2018;
Jammula & Sontti, 2024).

Este proyecto busca contribuir al desarrollo de sistemas microfluidicos para la produccion

de microparticulas de alginato de calcio mediante el disefio y simulacidon de un sistema de extrusion



SIMULACION DE EXTRUSION DE ALGINATO POR CHORRO DE AIRE 15

por chorro de aire, utilizando ANSYS Student con el método CFD para evaluar el comportamiento
del fluido bajo distintas configuraciones geométricas y condiciones operativas, con el objetivo de
identificar los rangos de funcionamiento de los pardmetros principales mediante simulacion para
una boquilla fabricable por impresion 3D, enfocandose en didmetros <500 pm. Este tamafio evita
acumulacion toxica en mucosas (Sant et al., 2012) y es versatil para aplicaciones como liberacion

oral de farmacos (Wang et al., 2022) y adsorcion de metales pesados en aguas (Doyo et al., 2023).
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1. Objetivos

1.1 Objetivo General

Aplicar herramientas de disefio asistido por computadora para modelar y evaluar los
parametros de una boquilla de chorro de aire para la fabricacion de microparticulas de alginato de
calcio.
1.2 Objetivos Especificos

Realizar una revision del estado del arte para identificar las principales condiciones de
fabricacion de microparticulas por el método de extrusion por chorro de aire.

Utilizar herramientas de disefio asistido por computadora para modelar una boquilla de
chorro de aire para la fabricacién de microparticulas de alginato de calcio.

Aplicar la herramienta de simulacion Ansys Fluent para evaluar el efecto de las principales
variables de disefio de la boquilla, en la morfologia de las microparticulas de alginato de calcio

resultantes.
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2. Estado del arte y Marco teorico

2.1 Hidrogeles

Los hidrogeles son materiales poliméricos con capacidad de absorber grandes cantidades
de agua o soluciones acuosas sin perder su forma. Algunos son biocompatibles y ofrecen liberacion
controlada de su contenido que los hacen deseables en aplicaciones como en la ingenieria de
tejidos, implantes biomédicos, los sistemas de administracion de farmacos (DDS) basados en
polimeros, bionanotecnologia (Oh et al., 2008) y en trasplante de células K. Y. Lee & Mooney
(2012). Asi mismo, se exploran otras aplicaciones como la tendencia creciente en el desarrollo de
hidrogeles para integrarlos en organoides (modelos 3D de 6rganos o tejidos que imitan la
estructura y funcidon de organos) y organos en un chip (OOC) con el fin de construir tejidos
tridimensionales como expone H. Liu et al. (2019).

Dentro de los hidrogeles, se destaca los de alginato de sodio, que es un polimero aniénico
natural que suele obtenerse de algas pardas, el cual ha sido ampliamente investigado y utilizado
por tener caracteristicas como coste relativamente bajo, baja toxicidad y biocompatibilidad (K. Y.
Lee & Mooney, 2012). El uso de alginato para el tratamiento de aguas residuales industriales se
ha logrado al cambiar su estructura molecular anadiéndole urea y buiret formando un compuesto
polimérico, lo cual mejord la eficacia de adsorcion de Cd(II), Cu(Il) y Pb(II) en soluciones
moderadamente acidas entre un 53 y un 83% (Doyo et al., 2023) aunque manteniendo la mayor
afinidad del alginato base por el Pb(Il) que los otros dos cationes divalentes (Benettayeb et al.,
2017).

Los hidrogeles pasan por procesos de gelificacion con el fin de adquirir y mantener una

forma definida. Segun K. Y. Lee & Mooney (2012) existen diversos métodos de gelificacion para
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los hidrogeles de alginato, entre ellos la gelificacion idnica, covalente y térmica. La gelificacion
ionica es el método mas comun, debido a que permite una gelificacion suave, es decir, bajo
condiciones fisiologicas y sin necesidad de calor o reactivos agresivos. Este proceso ocurre cuando
la solucion acuosa de alginato entra en contacto con agentes reticulantes ionicos (iones de carga
opuesta), como cationes trivalentes (Al**) o divalentes (Ca**), que se intercambian con los iones
de sodio del alginato. Este intercambio permite la formacién de puentes entre los bloques de
guluronato de cadenas poliméricas adyacentes, generando una red tridimensional conocida como
modelo de “caja de huevos” (egg-box), que da lugar a la estructura de gel (Grant et al., 1973).

2.2 Microfluidica

Para el uso de estos materiales como vehiculos para la administracion de materiales
bioactivos (farmacos, proteinas o cé€lulas) se requiere la microencapsulacion que, segun A. L. Liu
& Garcia, 2016, se puede obtener por varios métodos como procesos litograficos, polimerizacion
microfluidica, por precipitacion o por emulsion. Entre estos destaca la microfluidica, que es una
ciencia y tecnologia que maneja a escala micrométrica fluidos mediante canales, permitiendo un
control preciso sobre el modelo de flujo multifasico y la produccion continua de alto rendimiento
de microparticulas (Ebrahimiverkiani et al., 2025).

Segiin Moreira et al. (2021), las técnicas de microfluidica para la generacion de gotas
incluyen dielectroforesis (DEP), electrowetting sobre dieléctrico (EWOD), manipulacion
electrohidrodindmica, manipulacion termocapilar, actuacidén magnética, actuacién acustica y
manipulacion hidrodindmica. Esta ultima es la mas utilizada, debido a la simplicidad del proceso
y a su capacidad para aprovechar las fuerzas de cizallamiento e interfaciales.

La generacion de gotas por hidrodindmica puede implementarse en distintas

configuraciones, como T-junction, co-flow y flow-focusing, las cuales se ilustran en la Figura 1.
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No obstante, las configuraciones T-junction y flow-focusing generan un mayor cizallamiento, lo
que da lugar a gotas menos monodispersas en comparacion con la configuracién co-flow. En los
dispositivos microfluidicos de tipo co-flow, la fase dispersa (Fd), que corresponde a la solucion
destinada a formar la gota, se bombea a través de un capilar interno, mientras que la fase continua
(Fc), tipicamente compuesta por aire, nitrogeno o aceites, ejerce el efecto de cizallamiento
necesario para la formacion de gotas.

Figura 1

Configuraciones. a) T-junction, b) flow-focusing, c) co-flow

Nota: tomado y adaptado de Moreira, A., Carneiro, J., Campos, J. B. L. M., & Miranda, J. M.
(2021). Production of hydrogel microparticles in microfluidic devices: a review. Microfluidics and
Nanofluidics, 25, 1-24.
2.3 Extrusion por aire

Segun Qin et al. (2024), se produjeron microgeles cargados de células con técnicas
microfluidicas de gotas basadas en sistemas multifasicos de agua en aceite (W/O). Sin embargo,
el sistema microfluidico de agua en aceite utilizado habitualmente para producir microesferas de
alginato presenta varios inconvenientes debido a que requiere de procedimientos adicionales
complejos para eliminar el aceite y los tensioactivos. Adicionalmente, es necesario modificar los
métodos de reticulacion de hidrogeles de alginato para evitar la obstruccion del dispositivo, con lo

cual se limitan los indices de produccion y sus aplicaciones con materiales bioldgicos y sustancias



SIMULACION DE EXTRUSION DE ALGINATO POR CHORRO DE AIRE 20

sensibles, por lo cual, el uso de sistemas de agua en aire (W/A) presenta una alternativa
convincente debido a que supera las dos limitaciones importantes del sistema W/O, garantizando
la produccion mas sencilla de microesferas mas limpias (Ahmadi et al., 2024).

2.4 Parametros principales y su influencia

Segun Ye et al. (2017) los principales parametros que afectan el sistema microfluidico de
cizallamiento por gas son: la distancia entre la boquilla del sistema y el bafio colector, la velocidad
de flujo o presion de la fase continua, la velocidad de flujo de la fase dispersa (fase que formara
las microparticulas), el didmetro de salida de la boquilla y la composicion de la solucion de
alginato. Autores como Y. Liu et al., 2024 y A. L. Liu y Garcia, 2016., han llegado a conclusiones
similares.

Qin et al. (2024) evaluaron el efecto de la distancia (S) entre la salida de las gotas y el bafio
colector y determinaron que, debido a la tendencia a mantener la energia superficial mas baja, la
gota recupera rapidamente una forma esférica en el aire. Sin embargo, si el valor de S es demasiado
pequefio, la gota puede reticularse antes de formar una esfera. Gan et al. (2024) evaluaron el efecto
de la velocidad de la fase continua y la fase dispersa. En el caso de la fase continua, determinaron
que el tamafio de la microparticula de alginato disminuye con el aumento del caudal de nitrogeno.
Por el contrario, el tamafio no varia significativamente al aumentar la velocidad de flujo de la fase
dispersa. Finalmente, Ye et al. (2017) evaluaron el efecto de la concentracion de alginato y
encontraron que una mayor concentracion de solucidon de alginato de sodio puede producir
particulas de hidrogel mas resistentes y elésticas, sin embargo, al aumentar la concentracion,

aumenta la viscosidad y tension superficial, produciendo didametros mas grandes de gota.
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2.5 Patrones de flujo

Los comportamientos previamente expuestos se dan en rangos especificos para cada
parametro, debido a que, en la formacioén de gota se pueden presentar cambios en el patréon o
régimen de flujo que estdn condicionados por los nimeros capilares, de Reynolds para cada fase,
relacion de viscosidad y angulo de contacto. Los patrones cominmente observados, segiin Moreira
et al. (2021) son: chorro, goteo, formacion de hilos, entubado y desplazamiento viscoso como se
ilustran en la Figura 2.
Figura 2
Patrones de flujo: a) chorro, b) goteo, c) formacion de hilos, d) entubado, e) desplazamiento

ViScoso

Nota: tomado de Moreira, A., Carneiro, J., Campos, J. B. L. M., & Miranda, J. M. (2021).
Production of hydrogel microparticles in microfluidic devices: a review. Microfluidics and
Nanofluidics, 25, 1-24.

Ahmadi et al. (2024), determinaron la tendencia de los patrones de flujo en relacién con
los diametros de las boquillas y los caudales de la fase dispersa, encontraron que los didmetros de
boquilla mas pequefios y los caudales de liquido mas bajos faciliten el modo de goteo y se debe al
predominio de las fuerzas de tension superficial sobre las fuerzas inerciales y gravitatorias. Por el
contrario, con didmetros de boquilla mayores y caudales de liquido mas elevados, la influencia de

la tension superficial disminuye en relacion con las fuerzas inerciales, lo que conduce a un cambio
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hacia los modos de chorro o multisatélite, en los que las gotas producidas no se consideran
monodispersas.
2.6 Simulacion de dispositivos microfluidicos

Debido a los avances tecnoldgicos como la impresion 3D, es posible la fabricacion de
sistemas microfluidicos de bajo costo, en comparacion con los comerciales, como realizaron Ye
et al. (2017), Nguyen & Seo (2022), Lee et al. (2021), Zheng et al. (2025), Zhang et al. (2021) y
Zhao et al. (2018). Sin embargo, como primer paso se utilizan software de simulaciéon como lo es
ANSYS, utilizando el método CFD. La dindmica de fluidos computacional (CFD) es la ciencia
que utiliza ordenadores para analizar, comprender y predecir el comportamiento de fluidos
(liquidos y gases) basandose en las ecuaciones de conservacion de la masa, el momento y la energia
(ANSYS, 2024).

Segiin ANSYS (2024) hay enfoques diferentes para resolver el flujo de fluidos en un
ordenador, sin embargo, de manera general, en primer lugar, se identifica el dominio del flujo de
los fluidos (zona del modelo fisico que se simula), que suele representarse mediante un modelo
CAD. Posteriormente se aplica una malla que es la division del dominio en pequefias celdas o
voltimenes finitos.

Segun Castillo-Leon y Svendsen (2014), con el objetivo de reducir los calculos y tiempos
computacionales, con un tamafio de malla adecuado que mejore la precision de las simulaciones,
se recomienda simplificar la geometria 3D a 2D aprovechando la simetria o invariabilidad en un
eje. Adicionalmente, dado que solo una pequefia parte del sistema microfluidico es la parte
“activa”, es posible limitar el dominio a la region cercana de la boquilla de salida como se observa
en la Figura 3. Como paso final, el software resuelve la version discretizada de las ecuaciones de

fluido dentro de cada celda (simulacion por elementos finitos (FEA)).
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Figura 3
Representacion de: a) dominio, b) malla

a

Nota: autoria propia

_

Recientemente, Jammula & Sontti (2024), utilizaron un método computacional de conjunto

de niveles y volumen de fluido acoplados (CLSVOF) para estudiar la generacion de microgotas
en un dispositivo microfluidico de co-flow circular bidimensional en el cual desarrollan mapas de
régimen de flujo y relaciones de escalado en una serie de condiciones de funcionamiento a partir
de los datos de simulacion. Aunque no utilizan las mismas técnicas de produccion de microgotas,
Hosseini et al., 2020 legitiman el uso de las simulaciones como estudio preliminar al usar CFD a
través del software comercial Ansys Fluent de la deformacion de una gota que cae utilizando el
método volumen del fluido, por sus siglas en inglés VOF.
2.7 Ecuaciones gobernantes

Las ecuaciones de Navier-Stokes se consideran las principales ecuaciones gobernantes para
modelizar el comportamiento de los fluidos y se describen en las siguientes lineas:

Conservacion de la masa: Ecuacion de continuidad

9p

6_t+ V-(pu) =0 (1)
Donde p es la densidad, ¢ es el tiempo, u el vector velocidad y V el operador gradiente.

Conservacion del momento: Segunda ley de Newton

Para un fluido incompresible con viscosidad constante, podemos escribirla como:

Z—“+u-Vu=—%p+vV2u+fb ()
t
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Donde p es la presion estatica, v es la viscosidad y fp son las fuerzas del cuerpo.
Conservacion de la energia: Primera Ley de la Termodinamica

9(phtor)
Ot

Z—‘:+V-(puhtot)=v-(7\VT)+V-(u-r)+ Sg 3)

Donde hy es la entalpia total, A es la conductividad, T la temperatura y Sg son las fuentes
externas de energia. El termino V - (u - t) es el término de trabajo viscoso.
2.8 Modelo VOF

Dado que las ecuaciones de Navier-Stokes no pueden resolverse analiticamente en la
mayoria de los casos practicos, se utilizan métodos numéricos como el de volimenes finitos para
aproximar su solucién en un dominio discretizado.
Segun la informacion presente en ANSYS FLUENT 12.0/12.1 Documentation, el modelo Volume
of Fluid (VOF) puede modelizar dos o mas fluidos inmiscibles mediante la resolucion de un tnico
conjunto de ecuaciones de momento y el seguimiento de la fraccion volumétrica de cada uno de
los fluidos en todo el dominio, integrando variables (tension superficial, propiedades reologicas y
condiciones de flujo) en un marco computacional robusto. Cuando estos parametros se definen
con precision (mediante datos experimentales o modelos termodindmicos), las simulaciones
pueden replicar la realidad con margenes de error minimos (Ye et al., 2017; ANSYS, 2024).
2.8.1 Fundamento matemadtico

Las variables y propiedades en cualquier celda dada son puramente representativas de una
de las fases, o representativas de una mezcla de las fases, dependiendo de los valores de la fraccion

de volumen como se observa en la Figura 4. En otras palabras, si la fraccion de volumen del fluido

q (ejemplo: el alginato) en la celda se denota como g, entonces son posibles las tres condiciones

siguientes: ;= 0, la celda esta vacia (del fluido q); ;= 1, La celda esta llena (del fluido q) o
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0 <x,;< 1, la celda contiene la interfase entre ¢l fluido q y otro u otros fluidos. En cada volumen
de control, las fracciones de volumen de todas las fases suman la unidad.
Figura 4

Representacion valores de fraccion de volumen (VOF)

LEGEND
- Interface

B Fluid A
W FluidB

Nota: tomado de Haider, J. (2013). Numerical Modelling of Evaporation and Condensation
Phenomena. https://www.researchgate.net/publication/259898900

El seguimiento de la(s) interfaz(es) entre las fases se realiza mediante la solucioén de una
ecuacion de continuidad para la fraccion de volumen de una (o mas) de las fases. La ecuacion de

continuidad para la fase ¢ tiene la siguiente forma:

p_lq [Z_F: (agpq) +V - (agpe¥y) = Sag + Lp=1(1fpq — Mep) ] (4)
Donde 1, es la transferencia de masa de la fase ¢ a la fase p y m,, es la transferencia de masa
de la fase p a la fase g. Por defecto, el término fuente en el lado derecho de la Ecuacion (4), S« -

es cero, pero se puede especificar una fuente de masa constante o definida por el usuario para cada

fase. La fraccion volumétrica de la fase primaria se calculard solo si se cumple: Y.p-; ag = 1.
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3. Metodologia

Para cumplir con el proposito del presente trabajo se realiz6 las siguientes actividades.
3.1 Revision del estado del arte
3.1.1 Recopilacion de la literatura y determinacion de variables principales

Se llevo a cabo una revision del estado del arte con el objetivo de identificar, analizar y
comparar disefos de sistemas de extrusion para formacion de microesferas de alginato. Se
establecidé como criterio de seleccion que los articulos proporcionaran informacion técnica como
dimensiones geométricas, caudal, propiedades reologicas de los fluidos y tamafios de particulas
obtenidas con el fin de garantizar la reproducibilidad mediante simulacion.

A partir de las fuentes consultadas, se determinaron datos relevantes y se desarrolld un
matriz de datos en Excel (ver Apéndice A) que permitio la comparacion de cada pardmetro y se
estableciod la viscosidad de la fase dispersa, velocidad de la fase continua y velocidad de la fase
dispersa como las variables principales debido a que corresponden a los elementos fundamentales
que intervienen en la dinamica de extrusion (Bariki & Movahedirad, 2022).

3.1.2 Seleccion de modelos

La seleccion de los cuatro modelos (ver Apéndice B), se realizd considerando:
configuracion co-flow, fase continua gaseosa, sencillez geométrica y las condiciones de operacion
reportadas.

3.2 Replicacion de modelos seleccionados
Para determinar la viabilidad de la simulacion de sistemas de extrusion para la formacion

de microgotas mediante el método de dinamica de fluidos computacional (CFD) se llevo a cabo la
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replicacion de cuatro modelos previamente seleccionados en ANSYS Student como se expone a
continuacion.
3.2.1 Diseiio en ANSYS Student de las boquillas de los modelos seleccionados

Con el fin de mejorar el rendimiento computacional y teniendo en cuenta las limitaciones
de la version de estudiante, las simulaciones se realizaron a las boquillas de los sistemas de
extrusion, implementando modelos, del dominio como se ilustra en la Figura 5, bidimensionales
axis-simétricos en ANSYS Student.
Figura 5

Representacion del dominio de los: a) Modelo A, b) Modelo B, c¢) Modelo C, d) Modelo D

Modelo C

o _

Modelo D

wd _

Nota: autoria propia
3.2.2 Mallado

Para lograr una representacion precisa del proceso de formacion de gotas, se definid una
malla con tamafios de celda comprendidos entre 25 y 75 pum, ajustados en funcion de la escala
geométrica de cada modelo. Se aplico un refinamiento de nivel 5 en las superficies de la boquilla,
que es una subdivision local de las celdas para aumentar la resolucion numérica en zonas criticas
de interaccion pared-fluido. Ademas, se establecieron las fronteras del dominio como entradas,

salidas y paredes.
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3.2.3 Configuracion de ANSYS Fluent

Las simulaciones se realizaron con el modelo VOF, donde se defini6 estado transitorio,
flujo laminar, propiedades de los fluidos y condiciones de frontera (ver Apéndice C). Se descarto
comportamiento turbulento porque las fuerzas viscosas dentro de microcanales favorecen el flujo
laminar (Castillo-Le6n y Svendsen, 2014). La fase continua para los modelos A y B es el nitrogeno
y para los modelos C y D es el aire como se expone en cada documento referenciado.
3.2.4 Seleccion de modelos por comparacion con la bibliografia

Con la finalidad de seleccionar dos modelos para el estudio de los efectos de las variables
principales, se realizd la comparacion de los tamafios de gotas obtenidas en ANSYS bajo las
condiciones originales de cada modelo con los reportados en cada articulo con la siguiente
ecuacion donde x es el valor de individual, X es el promedio de la muestra y n es el tamafio de la

muestra.

Desviaciéon = \/Z(x B f)z/(n —1 (5)

Para garantizar la produccion de gotas monodispersas, considerando CV < 5% como
tamafios monodispersos (He et al., 2024), se calculd el coeficiente de variacion (CV) con la
siguiente ecuacion.

cV = (Desviacion * 100)/)? (6)

3.2.5 Corroboracion de funcionamiento con aire como fase continua
Para determinar la viabilidad de producir microgotas de alginato extruidas con aire,
alineado con el objetivo planteado, se simuld nuevamente las condiciones de los modelos A y B

cambiando la fase continua de nitrégeno a aire.
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3.3 Determinacion del efecto de las variables principales
3.3.1 Propuesta de diseiio de una boquilla

A partir de los modelos seleccionados (A y B), se realizo el disefio 3D en Autodesk Fusion
y en ANSYS de una propuesta de boquilla (A+) considerando la facilidad de construccion y
montaje a futuro.

3.3.2 Determinacion de valores para la evaluacion de las variables principales

Se delimit6 los valores para evaluar el efecto de las variables principales a partir de la
bibliografia consultada. El desarrollo del estudio se estructur6 en tres barridos secuenciales, las
condiciones de simulacion de cada barrido fueron definidas a partir de los resultados obtenidos en
el barrido anterior conforme a los siguientes criterios: obtencidén de gotas y que el diametro no
superara los 500 pm.

En el primer barrido se evalud el efecto de la viscosidad de la fase dispersa, para esto se
definieron valores comprendidos entre 0.0075 y 0.2 kg/ms (ver Apéndice D). En el segundo
barrido se evalu6 el efecto de la velocidad de la fase continua para valores comprendidos entre
10.2 y 28 m/s (ver Apéndice E). En el tercer barrido se evaluo el efecto de la velocidad de la fase
dispersa, para esto se definieron valores comprendidos entre 0.00723 y 0.308 m/s (ver Apéndice
F).

3.3.3 Calculo de la variacion de los tamarios de gotas extruidas
Se calcul6 la desviacion y el CV de los tamafios de gotas obtenidas en ANSYS FLUENT

con las formulas previamente expuestas.
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4. Resultados

4.1 Viabilidad de las simulaciones

Los datos obtenidos a partir de la réplica de las condiciones experimentales de los cuatro
modelos de boquillas se observan en la Tabla 1, donde T, es el tamafio promedio de las gotas de
alginato obtenidas experimentalmente y T es el tamano promedio de las gotas obtenidas mediante
simulacion. Para detallar mejor cada una de las simulaciones se muestran en el Apéndice G.
Tabla 1

Resultados de las simulaciones y comparativa con los resultados experimentales

Modelo Comparativa
Referencia T [mm] Ts [mm] Desviacion CV
A (Wang & Hu) ~0.137 0.139 0.001 3.07%
B (Qin et al.) ~0.658 0.667 0.006 4.05%
C (Lee et al.) 09-238
D (Marra et al.) == ~0.J3

Nota: Las imagenes obtenidas son del presente estudio. La desviacion y el CV no se calcul6 para
los modelos C y D porque no se obtuvieron gotas.

La ausencia de formacion de gotas en las simulaciones correspondientes a los modelos C
y D se atribuyen a la incertidumbre de condiciones como medidas o diagramas esquematicos
representativos que permitan la aproximacion de datos no reportados o propiedades reologicas de
las soluciones de alginato utilizadas. En adicioén, aunque los modelos fueron seleccionados por
tener geometrias poco complejas, los modelos C y D presentan conicidad (ver Figura 5), una

caracteristica geométrica que adiciona dificultad, debido a que es necesario tener conocimiento del
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perfil de presion siendo lo més complejo de obtener (Marra et al., 2017). Por lo tanto, estos
modelos se consideran no aptos para su estudio.

Por el contrario, los modelos A y B demostraron tener concordancia entre los resultados
experimentales y de las simulaciones, con desviaciones estandar de 3.07% y 4.05%,
respectivamente y cumpliendo con el criterio de obtener particulas monodispersas. En
consecuencia, estos dos disefios fueron seleccionados para proponer un disefio de boquilla y
evaluar los efectos de las variables principales.

4.2 Caracteristicas y consideraciones sobre el disefio de las boquillas de extrusion

A partir de ambos modelos (A y B) se propone el modelo A+, que se observa en la Figura
6 (ver mas detalles en el Apéndice G), como modificacion al modelo A pensando en su facilidad
de fabricacion colocando a tope el puerto de la fase dispersa con el puerto de la fase continua.
Considerando que el modelo B ya cumplia con esta caracteristica, se optd por mantenerlo y realizar
el estudio de las variables principales en ambos modelos.

Figura 6
Propuesta de diserio 3D de una boquilla de extrusion por chorro de aire de microparticulas de

alginato en Fusion 360

Nota: autoria propia
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4.3 Efecto de las principales variables de control microfluidico en el tamafio de las particulas
4.3.1 Efecto de la viscosidad en la extrusion de gotas de alginato

Los datos de las simulaciones realizadas con el modelo A+ (fondo morado) y modelo B
(fondo azul) para determinar el efecto de la viscosidad se observan en la Figura 7.
Figura 7
Tamarios de gotas obtenidos al simular diferentes viscosidades de fase dispersa para las

boquillas de los modelos A+ y B

Tamano de particula [mm]

Viscosidad (kg m s)  0.0075 0.022 0.048 0.0557 0.0893 0.142 02

P

Modelo A+ o QO ® O @

o]
0.212 0.264 0.378 0.341 0.473 0.393

Modelo B O ® ¢ ©¢ ® ©

2.029 1.843 1.397 1.780 1.849

Nota: Exceptuando el modelo B con viscosidad 0.0075, en todos los casos la desviacion no fue
mayor a 0.008 y con un CV < 3%.

Al simular la extrusion de diferentes soluciones de alginato con el modelo B se obtuvieron
tamanos de particulas mayores a 1 mm, lo que supera el rango de tamafios establecido como
objetivo del proyecto, por lo cual, el andlisis de las variables principales en el proceso de extrusion
de gotas de alginato por chorro de aire se continud unicamente con el modelo A+.

Al incrementar la viscosidad de la fase dispersa en el modelo A+, el tamafo de las gotas
aumenta progresivamente hasta alcanzar un maximo de 0.473 mm, lo cual es consistente con los
hallazgos reportados por Ye et al. (2017) y D. Lee et al. (2021), posteriormente presenta una
reduccion. Este comportamiento se atribuye al cambio de régimen de formacion de gotas.

En condiciones de baja viscosidad, la tension superficial es dominante favoreciendo la

formacion de la gota antes del desprendimiento. A medida que la viscosidad aumenta, el fluido
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ofrece mayor resistencia a la deformacion, lo cual inicialmente posibilita la formacion de gotas
mas grandes. Sin embargo, a viscosidades aun mas elevadas, la fuerza de cizallamiento predomina,
haciendo que la tension superficial y el caudal no dispongan del tiempo suficiente para actuar antes
de que el flujo de aire provoque el desprendimiento, lo que conduce nuevamente a la formacion
de gotas mas pequenias. Este fendmeno ha sido identificado en estudios previos como una
transicion entre regimenes de goteo y de jetting (chorro), inducida por la competencia entre fuerzas
viscosas y de tension interfacial (Bariki & Movahedirad, 2022).
4.3.2 Efecto de la velocidad de la fase continua en la extrusion de gotas de alginato

Los datos de las simulaciones realizadas en el modelo A+ para determinar el efecto de la
velocidad de la fase continua se observan en la Figura 8.
Figura 8
Tamarios de gota obtenidos a diferentes velocidades de la fase continua para las viscosidades en

el modelo A+

Tamano de particula [mm]

Viscosidad (kg/ m s)

0.2 0.142  0.0893 0.0557 0.0481 0.022 0.0075

10.2

14.65

19.1

(s/w) enupuo)) Ise PEPROP A

Nota: se excluy6 del analisis las velocidades de 19.1 m/s, 23.55 m/s y 28 m/s; también la velocidad

de 10.2 m/s y viscosidad 0.0075 kg/m s porque CV > 5%.
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Se encontrd que, para todas las viscosidades, al aumentar la velocidad de la fase continua,
el didmetro de las gotas disminuye este resultado es coherente con la tendencia reportada por Ye
et al. (2017) y Ahmadi et al. (2024). Segun Qin et al. (2024), esto se debe a que el aumento de la
tasa de gas provoca mayores fuerzas de cizallamiento, lo que facilita la generacion de gotas mas
pequeiias al superar antes la tension superficial. Asi mismo, se observo que para concentraciones
de alginato superiores al 3% en peso y un rango de velocidad de aire entre 19.1 y 23.55 m/s empieza
a manifestarse lo que Wang & Hu (2021) denotan como la atomizacion de la solucion de alginato,
la cual puede ser detectada observando las gotas de alginato en forma de spray o chorro.

Adicionalmente, se observo que los diametros de particulas son homogéneos para las
diferentes viscosidades extruidas con la velocidad de fase continua de 14.65 m/s. En concordancia
con lo anterior, se establecid estudiar el efecto de la velocidad de la fase dispersa con velocidad
fija de fase continua de 14.65 m/s para las soluciones con concentraciones de 2% y 4%.

4.3.3 Efecto de la velocidad de la fase dispersa en la extrusion de gotas de alginato

Los datos de las simulaciones realizadas con el modelo A+ para determinar el efecto de la

velocidad de la fase dispersa se pueden observar en la Figura 9.
Figura 9
Tamarios de gota obtenidos a diferentes velocidades de la fase dispersa para las viscosidades

0.022 y 0.089 kg/m s con el modelo A +

Tamano de particula [mm]

Velocidad Fase

. 0.0072 0.026 0.083 0.139 0.196 0.252 0.308
Dispersa (m/s)

0.022 kg/ m s o) @) ©)
0283  0.262

0.089 kg/ m s | O O
0320  0.306
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Nota: se excluyo del analisis la viscosidad de 0.022 kg/ m s y velocidades de 0.252 m/s y 0.308
m/s porque CV> 8%.

Como se puede observar en la Figura 9, se encontré que, para las velocidades de 0.0072
m/s y 0.026 m/s la solucion de 2% de alginato se extruye en forma de espray o chorro debido a
que la tension superficial no tiene el tiempo para formar la gota antes del desprendimiento; de igual
forma ocurre para las velocidades de 0.026 m/s y 0.083 m/s y concentracion de 4%. En el caso de
la concentracion de 4% de alginato y velocidad de 0.0072 m/s no se produce gota debido a que el
aire puede generar una presion de retroceso que impide la salida de la solucion por la boquilla.

Para el analisis general de los resultados se tiene que el aumento inicial y posterior
disminucién en el tamano de las gotas con respecto a la velocidad de la fase dispersa se debe a un
cambio en el régimen de formacién coherente con lo reportado por Bariki & Movahedirad, 2022.
A bajas velocidades, el fluido tiene tiempo para acumularse y formar gotas mas grandes. Sin
embargo, a mayores velocidades, las fuerzas de cizallamiento e inercia superan la accion de la
tension superficial, provocando un desprendimiento mas répido y gotas mas pequefias como
también expone Ye et al. (2017).

Es por esto que, a medida que aumenta la velocidad de la fase dispersa a partir de 0.196
m/s, el diametro de la gota disminuye de 0.283 mm a 0.248 mm y de 0.320 a 0.278 mm para las
concentraciones de alginato de 2% y 4%, respectivamente. Los resultados son coherentes con los
hallazgos de Qin et al. (2024), Gan et al. (2024) y Ahmadi et al. (2024), donde se reporta que,
aunque el caudal de la fase dispersa también afecta al tamafio de las microesferas, su impacto es
relativamente menor en comparacion con los otros dos parametros.

La recopilacién de los datos obtenidos y analizados previamente se resume en la Tabla 2.

A partir del estudio realizado se determina que los rangos operativos para el modelo A+ son:
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viscosidad entre 0.022 y 0.089 kg/ms; velocidad de fase continua entre 10.2 y 14.65 m/s; y
velocidad de fase dispersa entre 0.139 y 0.196 m/s, en esta tltima el rango se puede ampliar hasta
0.308 m/s para una viscosidad de 0.0893 kg/ms.

Tabla 2

Rangos de formacion de gotas

Recopilacion de rangos que forman gotas monodispersas para el modelo A+

Rango Excepcién
Viscosidad (Kg/ m s) 0.022-0.2 Ninguna
Velocidad Fase Continua (m/s) 10.2 - 14.65 Viscosidad de 0.0075 kg/m s con 10.2 m/s
Velocidad Fase Dispersa (m/s) 0.139-0.308  Viscosidad de 0.022 kg/m s con 0.252 y 0.308 m/s

Para visualizar los videos obtenidos de las simulaciones dirigirse al Apéndice I.
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5. Conclusiones

La revision bibliografica permitio establecer como variables principales en la extrusion de
microparticulas por chorro de aire aquellas que conforman el sistema y permiten que funcione. Las
cuales son el caudal de las fases (continua y dispersa) y la concentracion de alginato en la fase
dispersa.

Aunque la geometria no se considerd una variable, se evidencié que las boquillas conicas
(modelo C y D) presentan mayores retos para la correcta simulacion al requerir perfiles de presion,
mientras que los modelos cilindricos (A y B) resultaron viables para su estudio al obtener
diametros de microparticulas de alginato con una desviaciéon <#0.01 mm de los reportados en las
publicaciones y un coeficiente de variacion <5%.

Haciendo uso de ANSYS DesignModeler y Fusion360 se realizd una propuesta de disefio
(modelo A+), el cual se estudio con ANSYS Fluent, demostrando que es posible obtener
microparticulas monodispersas en los rangos de viscosidad entre 0.022 y 0.089 kg/ms; velocidad
de fase continua entre 10.2 y 14.65 m/s; y velocidad de fase dispersa entre 0.139 y 0.196 m/s.

Si bien el proyecto establecid obtener microparticulas de 300-500 um, los resultados
mostraron la capacidad de obtener tamafios menores (~210-320 um) que pueden aprovecharse en
aplicaciones como: sistemas de liberacion pulmonar de farmacos (aglomerados de 100-300 pm) o
vehiculos para nutrientes sensibles en alimentos que requieren rapida disolucion (Sant et al., 2012).

El proyecto contribuye al avance en investigacion de aplicaciones de microparticulas de
alginato de calcio al desarrollar un disefio de boquilla accesible, porque puede fabricarse mediante
impresion 3D en contextos académicos o laboratorios; que junto con los rangos operacionales

permite obtener microparticulas de alginato monodispersas. A largo plazo, impacta positivamente
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a diversas areas, como la farmacéutica, alimentaria o de tratamiento de aguas, donde estas
particulas desempefian un papel clave en procesos de encapsulacion y/o liberacion controlada de

farmacos o contaminantes.

6. Recomendaciones

Como linea de trabajo futuro, se recomienda complementar el disefio propuesto de la
boquilla integrando adecuadamente las conexiones a los dispositivos necesarios, como la bomba
de jeringa y el sistema de alimentacion de aire; y simular el sistema completo con los rangos
operativos proporcionados en el presente trabajo.

Considerando que los sistemas microfluidicos son sensibles a pequefias variaciones y que
los resultados obtenidos por simulacion pueden diferir de los reales al no replicar de forma rigurosa
las condiciones reportadas, se recomienda emplear los datos obtenidos en este trabajo como base
para el ajuste experimental.

En caso de optar por su fabricacion mediante impresion 3D, se sugiere utilizar la técnica
de estereolitografia (SLA), debido a que ofrece alta resolucion y es adecuada para reproducir las
dimensiones planteadas.

Aunque se culmin¢ el estudio inicamente con el modelo A+, en caso de necesitar gotas de

tamafio mayor a 500 um se sugiere el uso del modelo B.
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