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• La deformación en minerales y rocas ocurre mediante diferentes procesos

• Las reacciones químicas ocurren continuamente

• Hay diferentes tipos de reacciones

• El estudio de procesos geoquímicos se ha desarrollado con el tiempo

• Sirven para desarrollar avances tecnológicos como la captura de CO2

Introducción
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• Este proceso conlleva tener en cuenta la precipitación y deformación por reacciones químicas

• Estudios de diferentes condiciones de almacenaje muestran un impacto en la calcita (CaCO3) 

• La escala poro hace que sea difícil obtener resultados precisos

• El desarrollo de los software CFD ha mejorado los estudios

• Creación de modelos matemáticos para estudiar los sistemas geoquímicos.

• Importante definer bien los límites

Introducción
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• En este trabajo se va a estudiar la deformación de una partícula de calcita

• En presencia de una corriente ácida

• Es un mineral común con una disolución lenta pero con ácido se acelera

Introducción
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• Simular el equilibrio de la calcita con las especies más relevantes

• Simular el sistema químico en un dominio para comprobar que es correcto

• Simular la deformación en presencia de una corriente ácida.

Objetivos
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• El modelo se construye con COMSOL Multiphysics

• Formado con dos componentes

• El componente 1 en 0 dimensiones para simular el sistema químico

• El componente 2 en 2 dimensiones para el modelo completo

• El componente 2 se simula para dos configuraciones distintas

Materiales y métodos
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• Módulo de Ingeniería Química

• Reacciones más relevantes

• No necesita mallado

• Estudio temporal

• Genera el componente 2

Materiales y métodos: componente 1
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Nombre de reacción Ecuación de reacción Constante de equilibrio (K) Constante cinética (k)

Calcite CaCO3 (s) ↔ Ca2+ + CO2-
3 10E-8.48 (mol2/L2) 1E-8 (mol/m2·s)

Carbonic Acid HCO-
3 ↔ H+ + CO-

3 10E-7.329 -

Bicarbonate H2CO-
3↔ 2H+ + CO-

3 10E-10.681 -

Water equilibrium H2O ↔ H+ +OH- 1E-8 -



• Módulos Geometría Deformada, Química, Reacciones de Superficie, Transporte de Especies Diluidas,

Flujo laminar y Corriente de Distribución Secundaria

• Acopla la química, el transporte de especies, la convección del fluido y la deformación

• Geometría simétrica para reducir el tiempo de cómputo

• Material del fluido agua y de la partícula CaCO3

• Mallado fino controlado por la física

Materiales y métodos: componente 2
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• Concentración de calcita constante de 0.1 mol/m2

• Variable pH

Teoría: componente 1
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Especies Cálculo de valor inicial Valor inicial (mol/m3)

H+ 10E-pH 0.1

OH- Kw/[H+] 1 E-20

Ca2+ 1E-20 1 E-7

CO-
3 1E-20 1 E-20

HCO-
3 [H+] · [CO-

3]/10E-7.329 2.133 E-14

H2CO-
3 [H+]2· [CO-

3]/10E-10.681 4.797 E-12

H2O - 1/18

Rj = σj 𝑣ijrj (1)

Keq = Keq0 (2)

Reacción Tasa de reacción

Calcite dissociation kf_CaCO3 *(1-(re.c_Ca_2p*re.c_CO3_2m/K_eq_CaCO3))

Carbonic Acid re.c_H_1p*re.c_CO3_2m*1[m^3/mol]/re.c_HCO3_1m-re.Keq0_2

Bicarbonate re.c_CO3_2m*(re.c_H_1p*1[m^3/mol])^2/re.c_H2CO3-re.Keq0_4

Water equilibrium re.c_OH_1m*re.c_H_1p-re.Keq0_3

pH = −log10 re. c_H_1 Τp C _re Τf 1000 (3)



• Dos variables: r_CaCO3 and Q_CaCO3

• Se crea una función promedio (aveop1)

• Geometría deformada en todo el dominio

• Módulo de química generado

• Transporte de especies generado

-Se establece condición de simetría

-Se establece entrada por la izquierda y salida por la derecha

-Concentración de entrada igual que la inicial

Teoría: componente 2
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r_CaCO3 = −chem. r_1 (4)

Q_CaCO3 = chem. c_Ca_2p · chem. c_CO3_2 Τm K _eq_CaCO3 (5)

Función step 1



• Flujo Laminar generado

-Se establece condición de simetría

-Se establece entrada por la izquierda y salida por la derecha

-Velocidad de entrada = 0.1 cm/min ·función step 1

• Acoplado con la multifísica de flujo reactivo (convección)

• Corriente de Distribución Secundaria añadida

-Superficie electrodo 1 en la partícula → Se añade reacción no farádica con valor r_CaCO3 

-Superficie electrode 2 contorno superior → Sin reacción

• Se establece 0 en los coeficientes de reacción electroquímica

• Se indica la masa molecular y la densidad de la calcita

Teoría: componente 2
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Resultados y discusión: componente 1
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Evolución del sistema químico y de la concentración de las especies 

hasta alcanzar el equilibrio

Evolución del pH hasta alcanzar el equilibrio



Resultados y discusión: componente 2 parte 1
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Evolución de la concentración de las especies en el dominio
Valores de equilibrio de la calcita en Phreeqc



Resultados y discusión: componente 2 parte 1
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• Tarda en comenzar debido a que es una reacción lenta

• Se observa el aumento de concentración de CO2-
3

• Se observa la deformación de la partícula

Evolución de la concentración de CO2-
3 y de la 

deformación con el tiempo



Resultados y discusión: componente 2 parte 2
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• En este trabajo se ha conseguido simualar la deformación de una partícula de calcita con una corriente

de protones con COMSOL Multiphysics. Para ello:

• Se ha establecido el sistema químico con el módulo de Ingeniería Química

• Se ha confirmado que el modelo era correcto comparándolo con una simulación con Phreeqc

• Se ha simulado el proceso descrito mediante los módulos de Geometría deformada, Química,

Reacción de superficie, Transporte de Especies Diluidas, Flujo Laminar y Corriente de Distribución

Secundaria.

Conclusiones
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