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INlRODUCCIÓN 

Durante el ejercicio de su profesión, un Ingeniero Químico Metalúrgico podrio. enfrentar 

problemas de naturaleza. muq diversa q que aparentemente son muq distintos. Por 

ejemplo, los siguientes problemas pertenecen al campo de acción del Ingeniero Químico 

Metalúrgico. 

La industria de los tratamientos termoquímicos tiene un eran porcentaje de 

participación económica en lo. industrio. metalúrgica, por lo cual su importancia es muq 

elevada. Para mejorar las propiedades mecánicas q / o metalúrgicas de las barras 

cilíndricas de acero, se hace uso de uno de los tratamientos termoquÍmicos. Entre los más 

conocidos se tiene a la carburizo.ción, que se caracterizo. por ser un proceso difusional, así 

como también lo son lo. borizo.ción, el nitruro.do q el aluminizo.do entre otros. 

1..0. carburizo.ción es un proceso que consiste en' introducir carbono o. lo. superficie de uno. 

piezo. de acero con el fin de aumentar su resistencia al deseaste. El mecanismo por el cual 

se transporto. el carbono hacia el interior de lo. pieza es lo. difusión. Este proceso inicio. con 

la elevación de lo. temperatura del acero hasta que se asegura que lo. fase estable es lo. 

austenita, qo. que en esta fase, lo. solubilidad de carbono en hierro aumento. 

significativamente. Enseguida, la piezo. de acero se pone en contacto con uno. atmósfera 

cuqo contenido de carbono es elevado en comparación con el contenido en el acero. Al 

transcurrir el tiempo, el carbono difunde cada vez má.s hacia dentro de lo. pieza, 

disminuqendo paulatinamente el gradiente de concentración. A uno. distancio. finita por 

debajo de lo. superficie del metal, los efectos del alto contenido de carbono superficial 

son evidentes al generarse cambios en las propiedades superficiales de la pieza. A lo. 

distancio. en que esto ocurre se le denomino. espesor de capa carburada. En dicho proceso, 

lo. concentración de carbono en lo. superficie del acero es controlado. por la relación 

4 



INIRODUCCIÓN 

Pea /p en la atmósfera lJ la solubilidad del carbono en el acero. Los hornos en los que / PC(} , 

se lleva a cabo este proceso son el tipo batch lJ el continuo. Las principales reacciones 

heteroaéneas aeneradoras de carbón en dicho p roceso son: 

CH 4 <=> 2H 2 + Cd 

CO+ H 2 <=> Hp +Cd 

La. temperatura má.s común que se utiliza pata el proceso de carburización es de 930 OC 

aproximadamente. En el estudio del proceso de carburización, aeneralmente se 

considera que el mecanismo controlante es la de difusión del carbono, desde la superficie 

del acero hacia el seno del mismo [1]. Se debe señalar que en muchos casos no solo ocurre 

la difusión aisladamente sino que también puede presentarse la reacción química de 

precipitación de carburos [2]. La. eran importancia económica de este proceso impulsa a 

entender lJ precisar este tipo de fenómenos. Esto se ve reflejado en el abundante 

desarrollo lJ avance de software disponible pata la descripción lJ control de los procesos 

de carburización. Un aran número de los procesos industriales enelobados en estas líneas 

se pueden considerar como fenómenos de difusión acompañados de reacción en 

coordenadas cilíndricas. 

Corrosión de duclos o tuberías enterradas. 

Las tuberías enterradas de acero son usadas para la transportación de aceite, aas e 

hidrocarburos, entre otros fluidos, lJa que son ampliamente utilizadas en las industrias 

química lJ petrolera. Estas estructuras metálicas se colocan bajo tierra pata liberar el 

espacio sobre el suelo lJ preservar las condiciones ambientales lo mejor posible. Sin 

embarao, el ambiente bajo tierra es aeneralmente aaresivo para las estructuras 

descubiertas de acero. Esta aaresividad la aeneran las especies iónicas que existen en 

este medio. Por lo que frecuentemente las tuberías se proteaen del ataque del medio 
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mediante la incorporación de una barrera física (o recubrimiento) entre el metallj el 

sólido. Las técnicas más comunes de prevención a la corrosión usadas para aislar 

estructuras de acero, de la interacción con especies químicas, son las aplicaciones de 

capas de pinturas o revestimientos poliméricos. Otras formas de proteeerlos son 

mediante ánodos de sacrificio, protección catódica lj / o por corriente impresa entre 

otros. Sin emha.reo, frecuentemente esta protección no es suficiente lj la tubería se toma 

vulnerable al ambiente (suelo) cuando el sistema de protección no actúa 

apropiadamente. Los defectos puntuales, las picaduras o erietas en la película 

protectora del tubo, suelen ser causados por defectos en el recubrimiento al momento de 

la aplicación de las cintas o por daño mecánico eenerado durante la instalación. De 

hecho 1a corrosión en erietas debajo de películas es un problema común en las tuberías 

de acero enterradas" [3]. La presencia de una picadura implica la destrucción del tubo lj 

por consieuiente los componentes químicos que constituljen la pared del tubo se pueden 

dispersar al medio que lo rodea.. Aunado a esta problemática la maljoría de los métodos 

existentes para la determinación de la corrosión externa están basados exdusivamente 

en conceptos electroquímicos, puesto que las estructuras enterradas no son fáciles de 

inspeccionar bajo condiciones de operación, se usa una técnica de inspección puntual en 

la línea para estabilizar e inteerar procedimientos útiles para eenerar criterios de 

análisis de rieseos. El indicador de vida útil de la estructura metálica bajo condiciones de 

operación es de suma importancia para conservar en buen estado estas estructuras. 

Indusive, la meta de muchos trabajos es mostrar cómo las mediciones mediante una 

técnica electroquímica se incorporan con modelos determinísticos lj los resultados 

experimentales conducentes a la estimación de la vida útil de tuberías expuestas a 

diferentes ambientes corrosivos [4]. Sin embareo, esta preocupación no se ve 

satisfactoriamente resuelta puesto que no se consideran con precisión los fenómenos de 

transporte de masa involucrados ni las reacciones químicas presentes, los cuales suelen 

controlar la corrosión localizada [5]. La deficiente inteeración de los fenómenos 
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dúusionales, las cinéticas químicas lJ la electroquímica limitan actualmente la 

cuanttlicación de los procesos de corrosión localizada.. La. descripción o cuanttlicación 

del avance de este tipo de corrosión se complica con el tiempo, al ocurrir la dispersión al 

medio de los productos de corrosión, consumirse los a.gentes a.gresivos o al infiltrarse al 

medio los componentes químicos que oriáinalmente se transportaha.n en el ducto. La. 

aparición lJ/o destrucción de especies químicas, lJ obviamente sus respectivos 

transportes en el medio circundante complican su formulación matemática lJ limitan la 

inteeración del conocimiento que permitiría cuantificar la vida útil de estas tuberías. 

Esto también da luear a problemas meWúreicos en los que la difusión con reacción 

química en coordenadas cilíndricas es un problema matemático sublJacente. 

La dúuai.ón de doruros o agentes despaaiV4Dtes en colu.mn4s de concreto. 

La. corrosión de estructuras de concreto reforzadas con acero es otro problema mUlJ 

frecuente en el ámbito meWúreico. Los costos atribuidos a las pérdidas que sufre la 

sociedad por consecuencia de la corrosión de las estructuras de concreto son mUlJ 

elevados. En este caso ocurre una difusión de aleún ión a.gresivo a través del concreto 

desde el exterior hasta la varilla de acero. La. difusión del doruro lJ el ataque del sul!uro 

son dos fenómenos principales en el deterioro asociado con la difusión iónica.. Además, en 

cualquier luear del mundo, el suelo lJ el a.gua contienen la suficiente cantidad de 

doruros lJ de sulfuros para deteriorar las estructuras de concreto [6]. Muchos de l~ 

resultados del análisis de la deterioración del concreto en ambientes marinos muestran 

la notable participación de la dúusión de iones. La. corrosión inducida por el cloruro 

suele causar un daño sientlicativo a las estructuras de concreto reforzado resultando una 

reparación mUlJ costosa [7]. La. vida útil de las estructuras se ve incrementada en el orden 

en el que se satisfacen las cualidades mecánicas requeridas pata el diseño de estas 

estructuras. Aún a pesar de esto, existe una pequeña dúusividad de iones nocivos en el 

concreto. Por estas razones, el deSdllollo de concretos de alto rendimiento con capacidad 

7 
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de resistir la dilusión de doruros lJ el ataque de los sulfuros ha sido un tópico de 

investigación por muchos años. Esta capacidad de fijación de iones nocivos se logra 

mediante redcciones químicas en el seno del concreto que con dichos iones, forman 

compuestos del doruro o el sulfuro, lJ que son altamente insolubles. Los resultados 

experimentales realizados indican que la modificación de la mezda del mineral decrece 

gradualmente la rapidez de la dilusión de los iones [8]. Ha habido esfuerzos incipientes 

en 'cuanto a la modelación matemática de este proceso. En estos esfuerzos se ha 

reconocido que frecuentemente se trata de difusión en coordenadas cilíndricas 

acompañadas de reacción homogéned en el seno del concreto lJ con redcción 

heterogéned o superficial en la intercara varilla--concreto con o sin dispersión de los 

productos de corrosión 

Diapem.ón de Id conta.mindción eDUlD.dda. o. pa.rlir de OUda fuentes. 

La. actividad minera produce prosperidad en las zonas donde se lleva a cabo, pero 

indudablemente tiene un impacto ambiental. La. minería frecuentemente involucra 

mover mucho material estéril o mUlJ pobre lJ depositarlos en montes o barracas en las 

cercanías de las minas, debido a que el transporte es caro. El procesamiento del mineral 

produce aguas de lavado que también deben almacenarse en condiciones que no 

afecten el drenaje loca.llJ no halJa escapes o filtración de sustancias perjudiciales [g]. Sin 

embargo, estos jales suelen estar expuestos ala lluvia lJ/o humedad que contribulJe a la 

liberación de los elementos tÓXicos lJ/o vdliosos los cuales pueden migrar al suelo lJ 

eventualmente contaminar los mantos acuíferos. La. modelación de estos fenómenos 

puede contribuir a su controllJ lo prevención. Similarmente, durante la combustión del 

carbón, se genera una gran variedad de residuos, los cuales comúnmente se almacenan 

en tiraderos. Debido a la lluvia lJ a otros factores ambientales suele ocurrir que los 

elementos tóxicos lJ o valiosos que contienen estos residuos sean lixiviados lJ 

transportados hacia el subsuelo causando con esto una contaminación de la vegetación, 

8 
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el agua lJ el aire. Con miras a cuantificar lJ prevenir estos problemas se han construido 

modelos del transporte de los contaminantes emanados de las cenizas de la combustión 

del carbón. Este modelo considera el transporte difusivo, convectivo, la adsorción lJ la 

reacción en ausencia de la precipitación homoaénea de los elementos liberados de los 

residuos de la combustión [10]. Con estos problemas se pone de manifiesto una vez más la 

necesidad de contar con simuladores que permitan predecir el transporte de 

contaminantes en sistemas con aeometría cilíndrica. 

Fuga de DUlterial que se transporta mediante una tubería. 

Estudios recientes muestran que los índices de accidentes en tuberías son mUlJ elevados 

lJa sea por la falta de mantenimiento de éstas o por la mala selección del material de 

construcción. La fuea de material que se transporta mediante una tubería produce una 

dispersión de aleún componente químico o petrolero hacia el suelo, el agua o el aire 

causando aeneralmente un eran problema de contaminación lJ de pérdidas económicas 

para la planta o proceso en cuestión. Orazem lJ colaboradores [11] estudiaron lJ 

modelaron la corrosión externa en tuberías enterradas lJ tuvieron una contribución 

notable al incorporar, en el modelado matemático las reacciones químicas que pueden 

ocurrir en los defectos. Sin embarao, iánoraron que los componentes disueltos o 

emanados a partir de una picadura o 8rieta en las tubería contribulJen a alterar el 

transporte de masa de estos u otros componentes lJ por lo tanto la corrosión en el sistema. 

En un modelo reciente desarrollado por KennellelJ [12] se ha tratado de modelar la 

presencia de defectos puntuales mediante la solución de la ecuación de Laplace, para el 

campo de potenciales alrededor del tubo. Sin embarao, las principales limitaciones de 

este modelo es que no predice el campo de potenciales a partir de los fenómenos que los 

ori8inan como las reacciones químicas en el suelo, el crecimiento de capas de productos 

lJ el cambio en las propiedades del suelo en las inmediaciones del defecto, entre otros. 
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Estos electos deben modelarse porque deIinitlvamente modúicdn a la distribución del 

campo eléctrico en un sistema [13]. 

lixiviAción en columnaa. 

En generdi, en una lixiviación en columnd, una cdntidad conocida del materidi se coloca 

en el recipiente que posee una geometría cilíndrica lJ se hace correr agua o una solución 

acuOSd, a través de los sólidos. También se puede agregar por la parte superior de ésta lJ 

se permite que drene con el tiempo. Periódicamente, se recolectan muestras de solución 

del lixiviante o de la porción sobrenadan te, las cudies se andiizan químicamente. 

También, se pueden instdiar ventanas de muestreo a intervdios, a lo largo de la altura de 

la columnd, para muestreo intermedio [14]. En los procesos de lixiviación, por ejemplo, 

de minerales de cobre en pilas, las soluciones de lixiviación son continuamente 

recirculadas entre la etapa de extracción por solvente lJ la etapa de ataque del minerdi, 

por lo cudi se produce una progresiva acumulación de iones disueltos, siendo en generdi 

su concentración en la operación en estado estacionario bastante dita La concentración 

de especies disueltas en una solución de lixiviación depende de la composición del 

minerdi, en particular su ganed, del pH de la solución lixivian te, de su temperatura lJ del 

régimen de lixiviación utilizado. Los lactores enumerados deben necesariamente 

condicionar la solución lixividnte, di establecerse una relación, lJa sea de equilibrio o de 

bdiance dinámico, entre la diimentación del minerdi lJ la solución. De esta lorma se 

buscará delinir adecuadamente los parámetros de diseño sobre la base del conocimiento 

disponible acerca de las soluciones de lixiviación utilizadas en planta lJ las 

características que en ellas se logran de acuerdo a la constitución de la ganga El estudio 

que se desarrolla en la relerencia [15] contempla la especiIicación de experimentos para 

la obtención de parámetros cinéticos lJ el desarrollo de metodologías de cálculo que, 

induidas en un modelo, permitan la simulación del comportamiento de las soluciones en 

un circuito cerrado que indulJe lixiviación en una pila dinámica lJ extracción por 
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solventes para la recuperación del cobre. El trabajo desarrollado en la referencia [16] 

resalta la importancia lJ las necesidades requeridas para un buen análisis de los 

mecanismos involucrados. El modelo del proceso que ocurre en un montón de lixiviado se 

hace en dos fases. La primera es simular la difusión de la solución a través de las 

partículas, esta fase consiste en dos modelos, el primero para la difusión entre las 

partículas (modelo de partícula) lJ el otro para la difusión lJ el movimiento de la solución 

entre las partículas (modelo del lecho). Estos dos modelos están acoplados debido ala 

ieualdad del potencial en la superficie de la partícula (intercala de partículas lJ el 

lecho) lJ el flux másico en la superficie de la partícula. La seeunda. fase del modelo 

simula: (a) el movimiento lJ la difusión del reactivo en el lecho lJ en las partículas, (b) la 

reacción química del reactivo con los reactantes, (c) la difusión radial de las especies del 

disolvente en la partícula lJ (d) el 'movimiento vertical de los productos de reacción a 

través del lecho. Todo lo anterior describe el proceso de lixiviación en columnas, el 

desarrollo lJ la necesidad de nuevos modelos que alJuden a comprender lJ predecir el 

comportamiento en eeneral lJ detallado del proceso tomando en cuenta a todos los 

diferentes fenómenos que están involucrados. 

Sinterización de cerámicos. 

La sinterización es el método para la fabricación de piezas a partir de polvos cerámicas o 

metálicos sometidos a una temperatura por debajo de su punto de fusión. Esto se loera 

con base en la adhesión entre partículas. El polvo se compacta en un molde con la forma 

deseada., que puede o no tener eeometría cilíndrica., lJ lueeo se mantiene caliente por un 

tiempo necesario para que se forme un objeto sólido. La sinterización en aleunos casos 

está controlado por el proceso de difusión. Los movimientos de masa que ocurren 

durante la sinterización conducen a la reducción parcial o total de la porosidad que 

existe entre las partículas, seeuida del transporte de materia debido a la difusión, 

evaporación lJ la condensación entre otros mecanismos. En la etapa {¡nallos átomos del 
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metal se mueven a lo largo de las fronteras de los cristales entre los poros internos, 

distribulJéndose la masa por el volumen interno lJ las paredes lisas del objeto. La. 

malJoría, si no todos los metales pueden ser sinterizados. Se puede obtener mejoras en las 

propiedades del material obteniéndolo por el proceso de sinterización. En el futuro 

deben de aplicarse nuevas técnicas para la sinterización de compuestos cerámicos, por 

ejemplo: sinterización de compuestos cerámicos de espesor delgado, el laminado metal­

cerámico lJ dispositivos para geometrías complicadas además de la típica geometría 

cilíndrica. 

Diluaión del aógeno 1J del diáDdo de carbono en lo. sangre. 

August Krogh nació en Greena (Dinamarca) en 1874. Estudió Zoología en la Universidad 

de Copenhague, en la cual obtuvo la licenciatura en 1899. En 1906 realizó junto con su 

esposa, María, importantes estudios sobre la presión del oxígeno lJ del dióxido de carbono 

en la sangre, revelando importantes condusiones de la fisiología respiratoria. Por estos 

trabajos le fue concedido el Premio Nobel en el año 1920. En los años anteriores, existían 

dos hipÓtesis sobre el aporte e intercambio de oxígeno al organismo: una se basaba en la 

creencia de una secreción de oxígeno; la otra, en que el intercambio gaseoso tenía lugar 

por una dúusión del oxígeno a través de las paredes pulmonares. Los estudios e 

investigaciones de Krogh sobre la respiración en los animales, lJ las observaciones 

realizadas durante su expedición a Groenlandia sobre la presión de oxígeno lJ dióxido 

carbónico en las aguas naturales, adararon definitivamente este enigma. El primer 

obstáculo que tuvo que salvar el investigador danés fue determinar las presiones de 

oxígeno lJ de dióxido de carbono en la sangre. Esto lo resolvió con la invención de un 

aparato que denominó micronómetro. A partir de aquí pudo conduir que existía una 

difusión gaseosa por medio de los alveolos pulmonares. Estas condusiones le sirvieron 

para investigar en qué condiciones se realizaba el aporte de oxígeno necesario para 

mantener vivos los tejidos del organismo. Realizó modelos sobre la difusión del oxígeno 
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en los tejidos orednicos y en los tejidos muscula.res. La. reeula.ción motora. de los capila.res 

es {unda.mental para. el ma.ntenimiento de la. vida., ya. que la. extensa. red capila.r de los 

pulmones pone en conta.cto la. sa.nere circula.nte con los a.lvéolos pulmona.res, ya. tra.vés 

de la.s paredes de estos alvéolos y de las paredes de los ca.pilares tiene luear el 

interca.mbio del oxíeeno y del dióxido de ca.rbono. Los tra.bajos de Aueust Kroeh 

sirvieron para. conocer exa.cta.mente los meca.nismos más íntimos de la. reeula.ción ca.pila.r 

[17]. 

Los procesos anteriores tienen varias cara.cterísticas en común: 

.- Son problema.s de tra.nsporte de ma.sa., en los cuales su solución ma.temática. ha. sido 

limita.da., ya. que no ha.y soluciones a.nalíticas disponibles. 

.- La. eeometría. del sistema. suele ser cilíndrica.. Esta. cara.cterística a.parentemente ha. 

eenera.do una variedad de simplilica.ciones ma.temática.s para. enlrentar esta. 

complica.ción. Cabe señala.r que muchos de estos problema.s tienen simetría. ra.dial de 

manera. que el flux en la. dirección ta.neencia.l se puede descartar . 

. - Estos problemas de tra.nsporte de masa. presenta.n en su dominio la. participación de 

reacciones químicas tanto heteroeénea.s como homoeénea.s. Estas reacciones suelen ser 

de diversa. índole: de a.dsorción-desorción, interca.mbio iónico, ácido-ba.se, compleja.ción 

etc. La. presencia. de la. reacción química., cuya. velocidad se puede concebir como una 

{unción de la. concentración de la. especie que se transporta., contribuye a. limitar la. 

disponibilida.d de la.s soluciones ma.temáticas analíticas a. estos problemas y {orza. el uso 

de técnicas a.proxima.da.s . 

. - La. informa.ción requerida. es el conocimiento del era.do de dispersión de una. sustancia., 

es decir su concentra.ción, como una. {unción del tiempo y la. posición. 

13 



INIRODUCCIÓN 

.- La solución de estos problemas, hm¡ en día, necesariamente involucra la aplicación de 

técnicas numéricas que al menos proporcionen una solución aproximada a los mismos. . 

Objetivo del trabajo 

Desarrollar un modelo matemático pdra resolver problemas de difusión aplicando la 

técnica de las diferencias finitas. 

Para alcanzar este objetivo se plantea realizar las actividades siáuientes: 

1.- Desarrollo de un modelo matemático áeneralizado. 

2.- Solución por medio del método de diferencias finitas explícito del modelo 

áeneraliuindose así un simulador del proceso de difusión con reacción química. 

3 .-Validación del simulador con una solución analítica. 

4.- Verificación del simulador para diversos casos extremos. 

5.- Validación usando datos experimentales disponibles en la literatura. 
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REVISIÓN DElAllTERATIJRA 

Solución del modelo 

Es daro que no existe solución analítica para la ecuación de difusión con reacción, con 

coeficiente de cli1usión variable, con condiciones de frontera no homogéneas lJ en 

coordenadas cilíndricas. Por lo que en este caso para obtener la solución de este 

problema es recomendable hacer uso de un método numérico aproximado tal como: el 

método de cli1erencias finitas. Entre las técnicas de diferencias finitas se encuentran: 

Método explícito, Método implícito lJ el Método de Crack Nicholson (técnica implícita). 

Estas técnicas numéricas se basan en la conversión de las derivadas en expresiones 

a.laebraicas para encontrar la solución de un determinado problema o sistema [18]. 

Método de solución 

El Método de Dúerencias Finitas permite obtener una solución aproximada. de las 

ecuaciones diferenciales lJ tomar en cuenta las condiciones de frontera lJ la condición 

inicial que marcarán el punto de partida en la solución del problema.. Un esquema 

explícito es aquel en el que la variable para la cual se desea resolver el problema se 

puede escribir explícitamente lJ por lo tanto puede ser evaluado en término de otras 

cantidades lJa conocida.s ['20]. El método explícito, considera valores de propiedad 

conocidos a priori para evaluarla a un instante de tiempo futuro en cualquier posición í,j 

Estos nuevos valores de propiedad (concentración, temperatura) sirven como entrada a 

un cálculo posterior, lJ así sucesivamente hasta que se alcance el tiempo final al cual se 

desea conocer el valor de la propiedad de transporte en cada posición. Este método 

presenta un inconveniente que reside en la elección del intervalo de tiempo que se usará 

durante el cálculo de propiedad (concentración, tempera.tura) [19]. 

El sistema se discretiza en un número variable de puntos formando una ma.lla o matriz de 

forma rectangular. Estos puntos son conocidos como nodos lJ se supone poseen toda la 
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masa del componente realmente contenida en el volumen asociado. La. aplicación del 

Método de Diferencias Finitas sobre el sistema dará como resultado conocer el valor de 

la función incóenita en ca.da uno de esos nodos. El número lj disposición de los mismos 

depende de la exactitud que se desea. en las soluciones. Entre maljor sea. el número 

considerado de nodos, la solución aproximada será más precisa.. La. estabilidad numérica 

de un método se refiere al crecimiento inestable o decaimiento estable de los errores en 

las operaciones aritméticas necesarias para resolver las ecuaciones de diferencias finitas. 

Cada vez que se realice una iteración se eenerará un error de redondeo por la 

computadora., lj su ma.enitud dependerá de cuántas operaciones realice por iteración lj 

del número de iteraciones necesarias para que la solución numérica converja [19]. 

El método involucra dividir el sólido en un número de volúmenes, cada uno asociado con 

un nodo. Este método aproxima la función incóenita en cada nodo por su desarrollo en 

serie de Taljlor [20,21]. Para obtener las ecuaciones nodales se aplica un balance de masa. 

en cada uno de ellos [ecuación 37]. Esto resulta en una ecuación aleebra.ica cUlja 

solución permite obtener la concentración de cada nodo en términos de las 

concentraciones de los nodos vecinos. El resultado de la técnica de diferencias finitas es 

un conjunto de D ecuaciones aleebra.ica.s, una por cada nodo en el sólido. 

Criterio de estabilidad 

El criterio de estabilidad indica el valor mínimo que puede ser utilizado para que exista 

estabilidad numérica. de la solución de las ecuaciones lj no halja problemas de que 

aleuno de los denominadores sea. cero, es un límite bajo el cual las ecuaciones dan 

resultados coherentes. Si no se cumple este criterio, la solución de la ecuación es 

inestable, por lo tanto, el criterio de estabilidad es una desi8ualdad que se debe cumplir 

para ciertos intervalos de números en los cuales las ecuaciones se comportan. Con este 

criterio se earantiza que las ecuaciones de diferencias finitas converjan a la solución 

aproximada. 
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Errores de redondeo computacional 

Cualquier solución numérica, indulJendo a.láunas veces una solución analítica exacta a 

una ecuación diferencial parcial (EDP), puede ser afectada debido al número finito de 

díeitos en las operaciones aritméticas. Estos errores se denominan de redondeo lJ 

aparecen debido a las aproximaciones que se hacen en cada. cálculo sucesivo dentro de 

cualquier esquema numérico de solución [20]. 

Errores de discretización 

Por otro lado, los errores de discretización son causados por el reemplazo de un problema 

continuo por uno discreto lJ se define como la diferencia entre la solución exacta de la 

EDP lJ la solución exacta de la aproximación de dúerencias finitas. Este error disminulJe 

al incrementar el número de nodos en el sistema [20]. 

Errores de truncación 

Considerando estos errores, se sabe que el método explícito es adecuado, sin embareo, 

para earantizar que este método sea. convereente hacia la solución exacta, se debe 

aplicar el criterio de estabilidad [20]. 

Diagr4lDd de flujo 

Un diaerama de flujO es la representación arálica de un aleoritmo. También se puede 

decir que es la representación detallada. en forma arálica de cómo deben realizarse los 

pasos en la computadora para producir resultados. Se desarrollan antes de empezar a 

codificar el proerama de manera que se tenea una visión de conjunto de las operaciones 

que se van a ejecutar, puntos de ramificación, etc. Esta representación arálica se da 

cuando varios símbolos (que indican diferentes procesos en la computadora), se 
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.relacionan entre sí mediante flechas que indican el orden en el que se deben de ejecutar 

los procesos. Los símbolos utilizados han sido normalizados por el instituto 

norteamericano de normalización (ANSI Normalization ol Symbols American Institute). 

Su correcta construcción es sumamente importante porque, a partir del mismo se escribe 

un proerama en alaún Lenguaje de Proaramación.Si el Diaarama de Flujo está completo 

y correcto, el paso del mismo a un Leneuaje de Proeramación es relativamente simple y 

directo [23-25,27]. 

Algoritmo computacional 

Un alaoritmo es un conjunto finito de instrucciones o pasos que sirven para ejecutar una 

tarea o resolver un problema. La palabra aleoritmo se deriva de la traducción al latín de 

la palabra árabe alkhowarizmi, nombre de un matemático y astrónomo árabe que 

escribió un tratado sobre manipulación de números y ecuaciones en el sialo IX [26]. De 

un modo más lormal, un alaoritmo es una secuencia finita de instrucciones realizables, 

precisas y finitas, cuya ejecución conduce a una resolución de un problema. Las 

características más relevantes de los alaoritmos son: 

• Finito: un aleoritmo debe siempre terminar después de un número finito de 

pasos. 

• Definido: cada paso de un alaoritmo debe ser definido en lorma precisa, 

estableciendo las acciones que van a electuar dara y rieurosamente en 

cada caso. 

• Entradas: el alaoritmo tiene una o más entradas, es decir, cantidades que se 

introducen inicialmente al aleoritmo antes de su ejecución. 

• Salidas: un aleoritmo tiene una o más salidas, es decir, cantidades que 

tienen una relación específica respecto a las entradas. 

• Electivo: sienilica que todas las operaciones al ser realizadas en el 

alaoritmo, deben de ser lo suficientemente básicas de modo que puedan en 
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principio ser llevadas a cabo en forma exacta lJ en un período de tiempo 

finito. 

En la práctica, para evaluar un buen alaoritmo se considera el tiempo que requiere su 

ejecución, esto puede ser expresado en términos del número de veces que se ejecuta cada 

paso. Gracias a la capacidad para comunicar los pensamientos mediante aleoritmos, se 

pueden construir máquinas cUlJo comportamiento simula, en alauna medida, la 

inteli¿3encia. El nivel de inteli¿3encia que simula la máquina está. limitado por la 

inteli¿3encia que podamos comunicarle por medio de aleoritmos [en]. 

Implementación del modelo en la computadora 

Visual &sic es uno de los primeros leneuajes de proeramación que incorporan un 

verdadero entorno WYSIWYG (lo que ve es lo que obtiene). Un proerama de Windows 

ofrece un alto erado de interacción con el usuario lJa que utiliza los elementos eráficos 

que forman los objetos que ve el usuario en su ventana. 
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J.... DESARROllO DEL MODELO 

En este capítulo se presentan los pasos seguidos para la elaboración de un modelo 

matemdtico que simula uno de los diferentes casos mencionados en la introducción. 

ll- Pl'OCeIO 4 modelar 

De acuerdo a los objetivos lJa establecidos se desea obtener un modelo aplicable a 

distintos procesos los cuales tienen características comunes lJ que se enelokn a 

continuación. 

El proceso a modelar indm¡e la existencia de un defecto (provocado por aaentes 

externos) sobre la superficie o a través de la pared en un ducto o tubería inmersa 

(enterrada) en diferentes electrolitos. En particular se analiza una tubería enterrada. El 

electrolito, la tierra o subsuelo es el sistema el cual contiene especies, iónicas o 

moleculares, lJ éstas son las que interactúan con la tubería, estructura metálica. Este 

análisis, no prolJecta las causas que ori8inaron dicho defecto, sino busca conocer el 

transporte de los elementos que interactúan en el sistema; es decir, el modelo se enfoca 

solamente a la parte externa del tubo lJ el medio que lo rodea. La Neura 1, muestra el 

esquema general del sistema. En una zona del ducto, se localiza un defecto, del cual se 

conocen dimensiones, posición lJ propiedades específicas que lo describen. Ademá.s se 

cuenta con una descripción cuantitativa de los fenómenos que en él ocurren o se generan, 

por ejemplo, reacciones químicas. 

20 



DF5ARROllO DEL MODELO 

Zona del defecto 

------------------------~~~------------

12.-Sistema 

Zona afectada par la presencia 
del defecto 

Fieura 1. Localización del deleclo en una tubería. 

Para un mejor análisis lJ entendimiento del sistema, en la Fiaura 2 se presenta una vista 

de un corte del mismo. En la fiaura se puede distinauir la zona que compone el sistema: 

un cilindro hueco que rodea al dudo o tubería. 

Sistema 

Interior del tubo 

Fieura. 2 . Corte transversal de la tubería \j del sistema. 
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1.3.-Mecaniamos participantes 

Los mecanismos de transporte de masa que podrían estar involucrados en el sistema 

analizado son: convección, reacción química lJ difusión. La. convección involucra la 

difusión acompañada de movimiento del fluido. La. reacción química "eenera" masa o 

"consume" masa. La. difusión involucra el movimiento de especies a distancias atómicas o 

moleculares; este mecanismo se presenta esencialmente en sólidos. El mecanismo de 

difusión puede estudiarse bajo dos enfoques: atomístico lJ fenomenolóeico. El enfoque 

atomístico estudia los mecanismos de difusión al nivel de la estructura cristalina, su 

propósito es encontrar las relaciones entre la difusividad lJ la microestructura lJ se 

considera que la difusión ocurre al darse UD desplazamiento de diferentes partículas 

(átomos, iones, moléculas), es decir, a nivel atómico. El enfoque fenomenolóeico estudia 

con qué rapidez se transporta el soluto dentro del solvente sólido lJ cómo se puede 

expresar esa rapidez en función de parámetros que sean medibles. Este es el enfoque que 

se aplicará en este trabajo. 

14.-Ccuaciones de fenómenos de trdD8JX>rle aplicables al proceso 

A continuación se mencionan aleunas ecuaciones de fenómenos de transporte que 

pueden ser utilizadas para modelar los procesos metalúreicos. 

141-Dinámica de fluidos 

1411-CcuaciÓD de continuidad del fluido 

La. ecuación de continuidad representa un balance de masa que requiere la velocidad 

de acumulación de la masa dentro de un volumen de control en el fluido que es la 

diferencia entre la velocidad de masa que entra lJ la que sale en ese volumen. 



En notación corla, la ecuación de continuidad es: 

V-v= 8p 
al 

DESARROllO DI'l..MODI'l..O 

Donde v = velocidad del fluido lJ como es un vector, posee maanitud, dirección lJ sentido. 

La ecuación de continuidad para el fluido en coordenadas cilíndricas se escribe: 

8p 1 a 1 8 a ( ) ¡;¡ + ~ ar (p,v,) + ~ 8e (P¡¡Ue )+ az PPz = o . 2 

Donde p corresponde a la concentración má.sica del fluido en cuestión lJ los subíndices a 

las concentraciones en esas direcciones, v, corresponde a la componente en la dirección r, 

ve corresponde a la componente en la dirección e lJ v z corresponde a la componente en 

la dirección z. 

Esta ecuación junto con las ecuaciones de movimiento lJ enereÍa permiten discernir el 

comporta.miento del fluido mediante la cuantificación de las distribuciones de sus 

velocidades. 

14.2.-TrdDSpOrle de masa 

14.21.-Ecuación de conÜDuidad del componente 

La ecuación má.s eeneral que describe el transporte de masa en el sistema es la ecuación 

de continuidad del componente. Por lo tanto, se parte de la aplicación de la ecuación de 

continuidad para un componente '.:4 "en coordenadas cilíndricas lJ en unidades molares 

3 
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ac 
Donde __ A es la variación de la concentración del componente '.:4 " con respecto al a . 

tiempo, ~ (rN A ) es la variación del flux del componente '.:4 " en la dirección r lJ lo or ' 
correspondiente en la dirección8, z. RA es la reacción homoeénea. 

14.2.2_14 Le", de Ficlt 

l)Jusión debida a un eradiente de concentraciones: 

Las moléculas que se encuentran en solución no están estáticas, si no más bien se 

encuentran en constante movimiento lJ como resultado de ese movimiento existen 

colisiones entre las moléculas vecinas. En la reeión de malJor concentración, las 

colisiones son más probables que en la reeión de menor concentración por lo que se 

eenera un eradiente de colisiones: 

4 

Donde j~C) representa el flux másico del componente '.:4 " debido a los eradientes de 

concentración, P A es la concentración másico. del componente '.:4 : w~C) es la velocidad 

de di1usión ordinaria respecto al centro másico del sistema lJ DA es el coeficiente de 

di1usión. Esta es la 1" LelJ de Piclt eeneralizada.. 

En una dirección, esta ecuación describe la rapidez de transferencia de soluto a través de 

una superficie S; la expresión matemática de esta lelJ es: 

f = - D acA 
A. A Ox 

Donde /L es la densidad de transporte de partículas, es decir, el número efectivo de 

partículas que atraviesan en la unidad de tiempo un área unitaria perpendicular a la 

dirección en la que tiene luear la di1usión. Esta ecuación difusiva representa 

exdusivamente el flux de soluto debido al eradiente de concentración en la dirección x. 
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oc 
DA es la dilusividad del soluto en el solvente l) __ A es el Bradiente de la concentración 

fu 

de soluto en la dirección de x. Esta lel) permite determinar o modelar el transporte 

unidireccional de un componente en estado estacionario. 

14.2.3.-~ l.eg de fick 
Si se considera el transporte puramente difusivo (sin reacción), l) debido solamente a 

gradientes de concentración en estado inesta.ble, es necesario recurrir a la 2" lel) de Fick. 

La. segunda lel) de Fick, describe la variación de la concentración de la sustancia que 

difunde en el espacio l) en el tiempo. 

OCA = D [iiCA + ! OCA + ~ a2
cA + a

2
CA ] 

al A a,2 , a, ,2 aB2 az2 6 

La. suposición de que no halJ movimiento del fluido restringe su aplicabilidad a la 

difusión en sólidos o líquidos estacionarios l) a sistemas binarios de gases o líquidos. 

Tampoco considera reacciones homogéneas por lo que su uso también es mUl) restrináido. 

14.2.4..- Ecuación de Nernat-Planck 

La. ecuación de Nemst-Planck permite tomar en cuenta al Bradiente de concentración lJ 

una dilerencia de potencial eléctrico que pueden hacer que los iones se muevan de un 

lado al otro en una solución . 

. G ( . ie) N A=-DVI- - V V =-D VI + -- VV 
e kB T 

7 

• 2 D 
En esta expresión se usó la relación de Einstein, G = _1 e __ donde kB es la constante de 

kB T 

Boltzmann lJ T la temperatura.. La. relación de Einstein conecta la conductividad con el 

coeficiente de difusión. Esta ecuación permite incorporar el efecto del campo eléctrico 

en la evaluación de un transporte puramente difusivo. 
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Una expresión aún más eeneral pdra calcular el flux de una sustancia debe incluir los 

electos de otros lactores. 

Así, cuando los iones están en solución, ocurren tres mecanismos de movimiento: 

movimiento browniano, movimiento debido a un campo eléctrico lJ la dilusión debida a 

un elddiente de concentracioneso 

Movimiento debido a un campo eléctrico: 

El transporte de carea es acelerado por la atracción eléctrica debida a un campo 

eléctricoo Después de cada colisión la velocidad disminulJe lJ la recuperación de la 

aceleración es lenta debida a la atracción del transporte de carea lJ al campo eléctrico: 

Jo (E ) - P W (E ) - - P k V <l> 
A - A A - AA 8 

Donde j <¡l representa el flux má.sico del componente '.í1 "debido a los eradientes de las 

luerzas externas, P A es la concentración másica del componente '.í1 '; w~~' l es la dilusión 

eléctrica; velocidad de mieración del componente '.í1 '; k A es la mieración del 

coeliciente de difusión (movilidad) lJ <D es el potencial eléctricoo 

Dado que el flux másico puede incluir componentes, debido a los eradientes de 

concentración, presión, temperatura lJ fuerzas externas, la ecuación representativa es: 

N - JO(C) + JO(p ) + Jo(T) + ,o(E ) 
A - A A A oA 9 

Donde NA representa el flux molar del componente '.í1" respecto a un sistema de 

relerencia fijo. 

Esta expresión del flux es la que se debe sustituir en la ecuación de continuidad del 

componente [ecuación 3, en la pdeina 23] pdra cuantilicar su transporteo 

26 



DESARROllO DEL MODELO 

1.5 .... Modelo a reIOlver 

1.51.- SiateJDd a modeldr 

Lo que interesa obtener es la variación de la concentración y los aradientes de 

concentración d dúerentes tiempos y con di{erentes condiciones d la !tontera, por lo que 

se adopta una percepción microscópica. Se considera una aeometría de sistema 

consistente de un cilindro hueco que cubre un tubo y que contiene parte de un de{ecto 

puntual o en una zona y cuya manÚestación es anaular y ' axialmente simétrica de 

manera que aneularmente no se presentan aradientes atribuibles a este de{ecto. Este 

sistema puede representarse por el plano mostrado en la Fiaura 3. Dicho plano 

representa una proyección del sistema en r-z y corresponde con el sistema real debido a 

que el eje de simetría lo aenera.. Este tipo de sistemas se conoce como axi-simétrico. 

/ 
I 
I 
\ 
\ 

/ 
I 

/ , 
/ 

\ , 
, , 

, 
" 

\ 

\ I 

\ Defecto / 
" / / 

,--- .....-..:::::.._-------------- _// 

\ 
\ 
\ 
\ 
I 

I 
I 

/ 

(eje de simetría) 

figura. 3 . Esquema. del sistema. a. modelar. Se muestra. un rectáneulo en el plano r-z. 
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L5.2.- Simplúicaciones 1J suposiciones 

A continuación se describen las simplilicaciones lj suposiciones utilizadas para acotar el 

problema. 

1.- Sistema sin aaitación 

No se considera el término por convección (o movimiento del Huido) lja que en el estudio 

planteado no se cuenta con un Huido, sino que es una difusión en sólido. Sin embargo, es 

posible estimar con menor precisión el problema convectivo utilizando coeficientes de 

difusión modificados para tomar en cuenta este fenómeno. 

2.- Campo eléctrico lj térmico 

No se considera el término asociado al transporte debido a la presencia de un campo 

eléctrico ni térmico lja que éstos campos no se consideran, porque no se está. modelando 

el transporte de calor ni el transporte de masa de iones asociado a un campo eléctrico 

(pero pueden ser incluidos para otro análisis más completo), por lo que la ecuación se 

reescribe como: 

N A =f} 

Por lo tanto la ecuación de Nernst-Planck se simplifica a: 

3.- Simetría del defecto 

8CA N =-D -
Ar A 8r 

N =-D OCA 
At A 8z 

10 

11 

12 

Por la forma del defecto, un anillo lj la simetría del defecto, el sistema es radial. Por lo 

dN 
tanto, _ .. ~ = O, i. e. no se considera flujo en la dirección B, por lo que la ecuación de 

dB 

con tin uida.d queda: 
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éCA +(-~~(rD éC.4 )_~(D éCA))=R at r ar A a- az A & A 

Donde 1Ja hdn sido sustituidas IdS ecuaciones ll1J 12. 

4.- Coeficien te de difusión variable 

El coeficiente de difusión es función de la temperatura; de acuerdo a: 

DA = Do exp[-Rºr] 

Esta ecuación es conocida como la ecuación de Arrhenius. 

13 

14 

Si el coeficiente de difusión no solo depende de la temperatura sino también es 

dependiente de la concentración D = /(CA entonces la expresión 14 se puede reescribir 

como: 

15 

Cabe señalar que para que esta ecuación sea utilizada en el Simulador, el usuario debe 

de añadir el término de la dependencia de la concentración en Prívate Sub 

La.be112 _ ClickO localizada en el códiao de la "Forma )" llamada "Propiedades lJ 

parámetros". La IÓáica utiliza en el modelo para considerar los coeficientes de difusión 

se muestra como: 

5.- Estado inestable 

Do exp (--ir ) 
/ 

D A-B-f) ~ D A-.,is'ema ~ D "'-

Do ex/ir) f (C) 

Es un problema en estado inestable por lo que la concentración del componente 'A" en 

todo el sistema varía con el tiempo. 
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16 

6.- Reacción química homogénea en el sistema 

Existe reacción química homogénea del componente 'A "con otro componente 'D"que 

se tiene en el sistema. 

A + dD ~ productos 17 

que da origen a un término de generación o consumo de componente 'A ': 

18 

Donde K es la constante de la velocidad de reacción homogénea por unidad de 

volumen 1) CD es la concentración del componente D. Esta reacción permite considerar 

una precipitación, adsorción o fijación de 'A " o indusive un intercambio iónico. 

7.- El defecto 

En cuanto a su extensión en la dirección '~'; el defecto que se desea considerar puede ser 

puntual, una zona o toda la superficie que contada al tubo. Es decir su localización es 

sobre la superficie interior del sistema cilindro hueco. Por lo tanto, tiene una lonaitud 

variable desde un punto hasta lo largo del sistema. En esta zona los fenómenos que 

ocurren se pueden manifestar como: 

a) Reacción química heterogénea 

Puede ocurrir una reacción química heterogénea la cual es del tipo: 

A + bB ~ productos 19 

Donde 'A "es el componente que se transporta 1) "/3" que es otro componente que estaría 

en la zona de reacción. 
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b) Flux convectivo. 

También es posible que en este defecto se tenáa una entrada o salida del mismo 

componente '.:4 "l,j que el flux al cual ocurre este transporte se pueda expresar como un 

flux convectivo. También debiera ser posible definir este flux como una constante, NA' 

cUl,jo siáno indicaría si entra o sale del sistema.. 

)Co ' d "A" C ncentracion conocí a .rt. 

Otro de los casos que se podría presentar en el defecto, es la de una concentración 

conocida l,j constante que rodea esa. zona. Esto puede ocurrir cuando se tiene una fase, en 

dicho lUáar, que tiene una elevada l,j constante actividad de '.:4" o que de alauna 

manera fija su concentración a un valor conocido . 

. 8.- Propiedades del sólido 

Se considera un sistema mucho más árande que la zona afectada por el defecto para 

obtener una perspectiva más amplia del comportamiento del transporte de masa. del 

componente en cuestión. 

g.- Fronteras aisladas 

La. frontera lateral izquierda del sistema [en z = o, rRin < r < rReJ (ver FíBura 4, en la 

páaina 36) se ha ubicado ala mitad de lalonáitud del defecto, por lo que representa un 

plano de simetría respecto a '~: Por lo tanto se puede considerar como una frontera 

aislada por lo que no entra ni sale ninaún tipo de fluido. De forma parecida., la frontera 

horizontal inferior [en ZD < Z < 1., r = rRin ] se comporta similarmente l,ja que en esta 

reáión la superficie exterior del tubo no reacciona, ni tiene fUáa (puesto que se encuentra 

fuera de la distancia dañada) l,j se comporta como una pared aislante para el transporte 

de 'A". 

31 



DfSARROll.O DEL MODELO 

10.- Fronteras de concentración conocida 

En la lrontera lateral derecha del sistema [en z = L, rRin ~ r ~ rRe> ] existe una 

concentración conocida lJ constante,lo cual puede ocurrir cuando se tiene una fase, que 

posee una elevada lJ constante actividad de 'A" o que de alauna manera fija su 

concentración a un valor conocido. Similarmente la frontera horizontal superior [en 0< 

z ~ L, r = r Re> ] se encuentra representada por una concentración conocida. 

15.3.-Condición inicial 

Se puede establecer que al inicio, todo el sistema tiene una concentración conocida., es 

decir que en el estado inicial el sistema está. completamente definido. Por lo que se 

considera la concentración inicial de acuerdo al problema que se quiere simular, por 

ejemplo, se tiene en el sistema (electrolito) una concentración de doruros que avanza 

hacia la estructura metálica., entonces esa se toma como la concentración inicial. 

Cl 

C(r,z,O) = CinicialcOfIocido = Ci 

15.4.-Condiciones de frontera 

La Figura 4 esquematiza al sistema lJ a las diferentes condiciones de frontera con las que 

se ha realizado este estudio. 
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r 

r=Rex 

Frontera 1. 
Aislada 

Frontera 2. Concentración conocida 

Frontera 3. 
Concentración 

conocida 

r=O ~L-__________________________________________ -' 

t , z 
- L = IODáituddel tubo l 

Z=O Z=L 

Figura. 4 .l'..squema en el que se indiCdD las diferentes fronteras en el sistema. 

Frontera 1: Super.{¡cie sellada o aislada.. 

Esta frontera está localizada en el plano de simetría que divide al defecto 

simétricamente 1J define toda una superficie aislada por la cual no ocurre ninaún tipo de 

transporte. Esta condición se aplica basándose en la condición de simetría en la dirección 

z que se da a la mitad de la zona del defecto. 

C.F.l 

z=o 
21 

Por lo tanto 
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OCA 8C4 J = - D ----- =- - =0 
A A 8z 8z 

Frontera 2: Concentración constante. 

Asumiendo que se considerara un sistema mucho mas alande que la zona alectada por el 

detecto, se puede aplicar esta suposición. Aunque este modelo puede ser {ácilmente 

modilica.do para incorporar otras condiciones en esta {rontera. La. hontera 2, está 

de{¡nida por una concentración de reactante conocida. 

CF. 2. 

23 

Frontera 3: Concentración constante. 

Al i8ual que la frontera 2, se deline una {ron tero. de concentración de reactante conocida. 

utilizando los mismos araumentos anteriores. 

CF.3. 

z=L 

C(r ,z, t)= Ccomxido = Cs 24 

Frontera 4: Frontera aislada. 

Frontera esta de{¡nida para z>zD Al estar en contacto con el tubo se tiene una condición 

de aislamien to \jo. que en esta reaión el tubo no reacciona o no tiene {uea. 

CF.4. 

ZD < Z <L 25 
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Frontera 5: Zona de reacción, defecto o ftJáa 

En esta parle del sistema se modela una superficie de extensión variable (zd en la cual 

pueden ocurrir diferentes fenómenos. 

C. F. 5. 

O:5z:5zD 

a) Una reacción química heteroaéned 

R~ =-Ks CAR,. Cn 26 

Kses la constante de la velocidad de reacción en la superficie lJ CB es la concentración 

del componente '13': 

b)Unfluxconocido, N~ ó 

Donde KA es el coeficiente de transporte de masa. de la especie '.:4: CA, es la 

concentración del componente '.:4 " en el seno del fluido lJ CA . es la concentración del 
R .. 

" A " d componente r1 cuan o r = rRin • 

c) Una concentración conocida 

C(rRin , z, t) = C conocida = CA . 
R •• 

28 

Se hace la aclaración de que en la superficie, cuando r = r Rin ' para los tres diferentes 

tipos de frontera, la concentración es la misma 

16.- Solución del modelo 

En este trabajo se ha eleaido utilizar el método de diferencias finitas de modo explícito 

(ver ecuaciones 33-37) para resolver la ecuación 13 páaina 29, con sus condiciones a la 
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lrontera (ecuaciones 22-28). La. razón por la que se utiliza esta técnica es que resulta ser 

prá.ctica al desarrollar y generar las ecuaciones de los nodos característicos y por su 

"sencilla" aplicación en la programación. 

161-Ohtención de lea ecuaciones nodales 

Bolance general: 

La. técnica seguida en este trabajo se basa en realizar un halance molar del componente 

'~ "en cada uno de los nodos. El halance se expresa como: 

Entrada + Generación = Salida + Acumulación 29 

Después, cada uno de los fluxes que entran al volumen del nodo se deline en términos de 

dderencias linitas, en vez de derivadas. Así las entradas a un nodo se pueden expresar 

como: 

30 

Pero expresada en términos de dilerencias linitas, donde A es el área, DA es el coeliciente 

de dilusión del componente '~ ': 

La. generación dentro de un nodo se puede deber a una reacción química homoeénea 

A + D --+ productos (ecuación 17) cuya velocidad se puede expresar como: 

31 

Donde K res la constante de velocidad de reacción. 

La. acumulación de '~ "en el volumen se calcula a partir de la variación de las moles de 

'~ "respecto al tiempo 

Ac = ~(mol~s de Al = ~(VC;¿ = VA t! c;A 
d(/iempo) dI dI 
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Discretización 

Uno de los primeros pasos o etapas para establecer un esquema de dilerencias linitas 

para la resolución de una ecuación dilerencial parcial (EDP) es el reemplazo del dominio 

continuo del problema oriBinal por una malla o red de nodos con volumen, tal y como se 

muestra en la Fiaura 5. 

./:;,z .. 
r=Re 

(O, M) 1- "1 (N,M) 
x ,r • • • • 111 

• • • • • 
• • • • • 
• • • • • 
• - - - .. 

~ 
r=Ri z 

... 1 (O, O) 

1-

(N, O) 

"1 
L 

Figura. 5. Malla en la que se indica la numeración utiliUlda en este problema. 

A continuación se muestra el desarrollo detallado de la ecuación en dilerencias linitas 

para un nodoaeneral i,jrepresentativode todos los nodos internos. 

Nodos internos 

En un nodo interno (Í, j~ para el cual 0< i < N y 0< j < M y aplicando el balance 

señalado en la ecuación 2Q de la ptÍ8ina 36, se obtiene: 
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r=Re 
(O, M) l' "1 (N, M) 

x • - - - • 

• • • • • (i,j+1) 

• • • • • (i-1,j) (i, j) (i+ 1, j) 

~ • • • • (i,j-1) 

r=Ri 111 - ---- --- ...J z 

(O, O) (N, O) 

¡- "¡ 
r = O _Ir.- L 

figura. 6. Malla en la que se represent.!lla numeración utilizada en el simulador. 

D4 (C;. ) -C;+I,} )AT,,} 

I1z 

DA IC . -C 1 . )AT ~ I ,} 1- .J 1,) 

tu 

DA (Cj ,) -C;,}_I )AJ;,J 

Ilr 

33 

Donde la notación utilireda se menciona en la sección llamada Notación localizada en la 

páaina 1. 

Dividiendo la expresión anterior entre el volumen se tiene: 

DA (C;.) - C;+I.} )AT,,} DA (C;,) - C;_I,} )AT;,} DA (C;.) - C;,}_I )AJ;,} 
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De igual formo., multiplicando la expresión por L\t, se tiene: 

D A (e ¡,} - e¡+I,j )AT¡,} !:it DA (e¡,j - eH,} )AT¡,} !:it DA (e ¡,} - e¡,j_1 )AI¡,} !:it 

DA (e¡,} - e ¡,}+1 )AE¡,} !:i t 

!:i r V¡,J 

Desarrollando los paréntesis se tiene: 

DA A7; J. M DA A7; J M DA AT . M DA A7; J M - ' c. . + ' e - / ,J C. . + ' e 
!:i z V . /,J !:i V I+ I,J I'lz V . /,J !:i V /- I,J /,J Z ¡,} /,J Z ¡,J 

Reordenando términos se lleaa a : 

• . = DA A7;,} M [ _ 2 DA AT¡,} M 
e /,J e¡+I } + 1 

I'lz V¡ ,} , I'lz Vi,} 

DA AT¡ J M DA Al . M DA AE . !:it + ' e . + /,J c. . + / ,J e 
I'lz v . /-I,J !:ir V . /, J-I !:ir V . ¡,} +I 

l, } 1,) I J 

35 

36 

37 

Mediante esta expresión se puede comprender por qué se denomina método explícito al 

utilizado en este trabajo. Se observa que la concentración nueva queda explícitamente 

definida en función de parámetros IJ propiedades previas. 

Cri terio de Estabilidad 

Siguiendo la metodoloaía convencional, se obtiene el criterio de estabilidad IJ se 

desarrolla la ecuación correspondiente, para calcular el L\tcntico para el Nodo (i,j) 

2DA AT . M DA AI¡,J M 0 $ 1- /,J 

I'lz V¡ ,J !:ir V¡,j 
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( 
2DA AT . -1 ~ flt _ 1.1 

flz V¡ .J 

flt ~ 2D AT . 
A l , ) 

Otras ecuaciones nodales 

DA AE¡.J 

flr V¡.J 

Df5ARROllO DEl.. MODEl..O 
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40 

41 

42 

Siauiendo esta metodoloaÍa, se desarrollaron las ecuaciones nodales restantes 

indulJendo sus respectivos criterios de estabilidades. El desarrollo de las ecuaciones 

características correspondientes a los nodos restantes se presentan en el Apéndice A en 

la páeina 68. 

16.2.-Di"ÑdIDd de flujo del programa 

El dia.erama de flujo desarrollado lJ utilizado en la proaramación del simulador qué 

representa uno de los procesos mencionados en la introducción, se presenta en el 

Apéndice B en la páeina 73. En el que se okerva la representación del a.leoritmo 

aráÍicamente. 

16.3.- Algoritmo computacional 

El a.leoritmo computacional, desarrollado para la resolución de uno de los procesos lJa 

mencionados es un conjunto finito de instrucciones en el que se describen cada una de las 
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partes que constituljen al simulador así como el manejo del mismo explicando 

detalladamente las operaciones realizadas, las rutinas lj las subrutinas del simulador, se 

muestra en el Apéndice e localizado en la pá,aina 79. 

16.4.-lmplementación del modelo en la computadora 

Ellenauaje de proaramación utilizado para el desarrollo del simulador, es Visual Basic 

6.0. t..;te paquete es amiaable para cualquier tipo de usuario que esté relacionado con el 

manejo de Windows lja que utiliza los elementos arálicos que lorman los objetos que ve 

el usuario en la ventana. 
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ll.-PROGRAMADECÓMPlITO 

lll.-Deecripción del Pro.Y4Dl4 de cómputo 

El proerama de cómputo desarrollado tiene como fin, el proporcionar una herramienta 

rápida, confiable 9 completa para el cálculo de una propiedad extensiva, como es en este 

caso la concentración, utilizando el método de diferencias finitas, para piezas cilíndricas 

9 en dos dimensiones. La versatilidad de este pro&ama radica en su uso sencillo, que 

puede ser utilizado para cualquier tipo de material, que puede utilizar un buen número 

de nodos (para que el error que el método de diferencias finitas posee sea menor) la 

rapidez con la que se obtienen los resultados sea aceptable en una computadora 

personal. 

La Fieura 7 muestra la pantalla con la que da inicio el Simulador GP -16. Esta pantalla 

muestra un menú. en el que se le da eleeir al usuario la opción de realizar una nueva 

prueba, abrir un archivo 9a existente, cambiar ruta en la que se euarda la información en 

un archivo .txt 91a de salir del Simulador sin hacer nineuna prueba. 

~ S,mulador ~ 

Discretiza.o:i6n I 

Parám.etros I 
Fronteras a e legir 

Condiciones de t ielnpo 

figura. 7. Pantalla inicial del Simulador. 
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PROGRAMA DE CÓMPUTO 

Al seleccionar el menú Nuevo, la pantalla muestra una imaaen del sistema para que el 

usuario inerese los datos que se piden lj los botones deshabilitados en la Fiáura 7 lja 

pueden ser utiliZéldos uno por uno. Lo. Fi8ura 8 muestra la pantalla amplilicadél. 

Propiedades y P Cll'ám.etros 

Fronteras a elegir 

Condicione, de tiempo 

Figura. 8. P d1ltalla modilicada para una Nueva prueba. 

En el caso en que el usuario desee abrir una pmeba lja existente entonces 

inmediatamente las herramientas de Windows desplie8an una ventana en donde el 

usuario buscará. el archivo de la pmeba que desea. 

Automá.ticamente el Simulador 8uarda los resultados desde donde se corre el pro8rdma, 

por ello, el usuario tiene la opción de cambiar esa mta o dejar la que se tiene por de{ault, 

tallj como lo muestra la Fi8ura 9. 

Incerte la Ilota en donde quiere guardar los resIJIados 

IC:\Mis dOClMnentos\Gaby\TESI5\OCTUBRE\Programa 

29 

Aceptar I 
Cancelar I 

Figura. 9. Muestra la ruta en la que se van a $uardar los resultados. 

------------ - - - -
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PROGRAMA DECÓMPurO 

El llenado de las formas sigue una secuencia preestablecida hasta que se lleea a la 

última forma llamada "Condiciones de tiempo" en donde se encuentra un botón con la 

opción de euardar toda la información anterior. Si el usuario selecciona "Guardar" 

entonces se desplieea una ventana en donde el usuario pueda introducir la ruta lJ el 

nombre del archivo de datos. Los archivos del "Simulador GP -16" se euardan con la 

extensión ".dasim". 

11.2 ... SuhrutinM 1J /0 procedimientos 

En el códieo de la Forma 1, correspondiente a la ventana llamada "Simulador", se 

encuentran las instrucciones que deben de realizarse al seleccionar los botones 

contenidos en dicha forma para activarse o desactivarse dependiendo de lo que el 

usuario desee. También se encuentran las dimensiones de la ventana, las subrutinas que 

contiene el Menú: Abrir, Cambiar ruta., Nuevo lJ Salir. 

El código correspondiente a la ventana "Dimensiones lJ discretización" (Forma'.?), 

contiene la reverÚicación de que todas las casillas se encuentren llenas, así como los 

mensajes necesarios para que el usuario esté enterado, la salida de datos requeridos para 

la siguiente ventana., lJ por último la verÚicación de que el usuario solo digite las teclas 

permitidas. En esta parte es llamada la subrutina "alJv" que se encuentra en el Módulo 1 

En el código de la ventana "Propiedades lJ parámetros" (Forma 3), está la verificación de 

uno de los datos solicitados junto con los mensajes correspondientes si el usuario lleeara a 

tener a!eún 'problema de dedo'. Se hace el llamado a la subrutina "defecto" localizada en 

el Módulo 1, así como también la verificación de que todas las casillas se encuen tren bien 

llenadas lJ el cálculo correspondiente al coeficiente de difusión cuando se tienen los 

datos para ineresarlos a la ecuación de Arrhenius. 



--- - --- ------ -- -

PROGRAMA DE CÓMPUfO 

En la ventana "Fronteras a eleeir" (Forma4), el códieo se basa. en la comprobación de las 

casillas lJ en la salida. de una variable necesaria para la si$uiente {orma, en esta parte se 

llama a la subrutina "cdts" que se encuentra en el Módulo 2. 

En la ventana "Condiciones de tiempo" (Forma 5), se encuentra el códieo 

correspondiente al Menú Guardar, a la visualización lJ tamaño de la malla tanto para 

ineresar los tiempos para los que se quieren ver resultados lJ la de los resultados de las 

concentraciones. Se vuelven a verificar todas las casillas junto con los mensajes 

necesarios lJ se llama a la subrutina "calculo" localizada en el Módulo 2. Por último, 

contiene el códiao para auarda.r las concentraciones calculadas en UD archivo. 

El códieo que contiene el Módulo 1 se divide en las subrutinas "alJv", "delecto", 'Teclado", 

"Unodos" lJ 'Teclad02". La. subrutina "aljv" calcula las áreas lj los volúmenes de los 

cilindros discretizados, así como las indicaciones para euardar los resultados en un 

archivo. "delecto" contiene el cálculo de los números de nodos dañados. En la subrutina 

'Teclado" se encuentran aleUDas restricciones sobre los caracteres que contiene el 

teclado. "Unodos" se reliere a que solo son válidos los caracteres "a" lJ "b" de todo el 

teclado; con ello se activan las banderas correspondientes al tipo de hontera que se 

eli$ió. La. subrutina 'Teclad02" restrinee los caracteres, donde solo permite del 0-9, la 

tecla borrar lJ la tecla entero 

En el Módulo 2, se encuentran los códiaos correspondientes a la subrutina "cdts" lJ 

"calculo". En la subrutina "cdts", se encuentra ~l cálculo del mínimo de todos los criterios 

de estabilidad de las ecuaciones lj la selección de éste, así como también el códieo para 

auardar todos los criterios de estabilidad en un archivo. El códieo de la subrutina 

"calculo", contiene el cálculo de las nuevas concentraciones lj el códieo para euardar los 

resultados en un archivo. 
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PROGRAMA DE CÓMPUfO 

Las imá.$enes 'lj la explicación del uso del simulador, se explican en el Apéndice O 

ubicado en la pá.$ina OO. 

Aleunas de las subrutinas mas importantes del Simulador, como lo son; "a'ljv", "delecto", 

"cdts" 'lj "calculo" se encuentran en el Apéndice E en la pá.$ina 94. 
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VALIDACIÓN 

m-VALIDACIÓN 

ill1-Validación del método numérico 

En esta sección, la validación se hace respecto a la solución analítica de la ecuación de 

continuidad para un componente, en una dimensión. Como el transporte de masa. tiene 

su analoeía con el transporte de enereía, se ocupan los parámetros correspondientes a un 

problema de enereía 1}a que dicha solución se reporta erálicamente. Por lo que tanto en 

el Simulador como en la solución analítica se inclu1}en las condiciones eleeidas. Para 

realizar lo anterior, se selecciona un Bi=10 1} un Fo=O.4 con estos valores se calculan los 

demás parámetros necesarios para el Simulador GP -16 1} la solución analítica.: Aquí se 

Dt . k Re 
usa un Fa = - 1} BI = --" . 

Re2 D 

Donde Fa corresponde al número de Fourier 1} Bi al número de Biot respectivamente. D 

es el coeficiente de difusión, tes el tiempo, Re es el radio externo del cilindro 1} le es el 

coeficiente de transferencia de masa. 

Se realizan pequeñas modificaciones en las condiciones de frontera para que el 

simulador pueda modelar la misma situación que la validación con la solución analítica 

reportada en tablas [28]. 

La. Tabla 1 indica los valores introducidos al simulador para hacer la validación del 

método numérico con la solución analítica. 
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Radio externo del sistema 

Radio interno del sistema 

Lo"8itud del sistema 

Nodos en la dirección radial (M) 

Nodos en la dirección de z (N) 

Distancia del defecto 

Concentración inicial 

Coeficiente de difusión 

Reacción química homogénea 

Frontera 

Concentración en la superficie 

Coeficiente del transporte de masa 

Concentración del componente 

Incremento del tiempo 

Tiempos de resultado 

lQtiempo 

10 cm 

O cm 

lOO cm 

20 
lOO 

10 cm 

O 

1 ~ 
'<eg 

No 

a 

l E!!.. 
seg 

0.001 min 

O.666min 

VALIDACIÓN 

T.ilila 1. Valores introducidos al GP -16 para hacer la validación del método numérico. 

La. validación también se hizo para un mismo valor de Bi -g un Fo=!' Lo primero que se 

hace al seleccionar el valor de los dos números adimensionales es obtener el tiempo 

necesario para un Fo=0.4, este tiempo, es el introducido al simulador para ver resultados. 

El valor de 0.4 se lee en la tabla número 4.15 [28] -g al cruzar con la curva de i = 0.1 se 

obtiene la temperatura adimensional de 0.15, posteriormente, en la tabla 4.16 [28] se 

obtienen los valores de las tempera.turas a.dimensionales a diferentes posiciones en el 

cilindro, con esto se va constru-gendo una tabla de posición voS. temperatura 

(concentración adimensional), de igual fOlma los resultados obtenidos por el Simulador 

GP-16 son reportados en la TablaS. 
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VAIlDAOÓN 

ffi2 ...... VerifiCAción del simulador para diversos C4B08 particulares 

ffi2l.- Sistema aislado 

Para hacer la verificación del Simulador, se presentan diversos casos específicos en los 

que se compruebe que el proerdma calcula \j muestra los resultados esperados, es decir, 

resultados que estén de acuerdo al conocimiento establecido por los diferentes procesos. 

Uno de estos casos es el denominado "sistema aislado", el cual se loera cambiando las 

condiciones de frontera, para definirlas como fronteras aisladas. Dado que también se 

aplica una eeneración nula, se espera que la concentración del sistema no cambie con el 

tiempo. 

Se introducen los datos necesarios para simular un sistema aislado, con el fin de observar 

\j verllicar que el simulador predice a un tiempo {¡nito de aproximadamente 1 año con un 

incremento de tiempo de 120 minutos, la estabilidad de las ecuaciones puesto que la 

concentración inicial no cambia con el paso del tiempo. 

Los datos introducidos por el simulador se expresan en la Tabla 2, en la que se presenta 

una eeneración de masa nula, así como también la ausencia de una reacción química 

heteroeénea, con un incremento de tiempo de cada 2 horas hasta simular 1 año: 
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Radio externo del sistema 

Radio interno del sistema 

Longitud del sistema 

Nodos en lo dirección radial (M) 

Nodos en lo dirección de z (N) 

Distancio del de{edo 

Concentración inicial 

Coeliciente de dilusión 

Reacción química. homoeénea 

frontero 

Concentración en lo superlicie 

Constante de lo velocidad de reacción en 
la superlicie 

Concentración del componente B 

Incremento del tiempo 

Tiempos de resultado 

l
Q

tiempo 

S cm 

0.1 cm 

20 cm 

so 
SO 

19 cm 

0.22% 

8.43:E..-8 cm ' 
seg 

No 

b 

0.22 % 

O 

O 

120min 

S25600min 

To1l02 Datos introducidos al SimuladorGP -16 poro un sistema oíslodo [29]. 

IIL3.- VolidAdón UBaDdo dAtos experimentales disponibles en la htero.turo. 

VALIDACIÓN 

Para validar los resultados que calcula el Simulador GP -16, es preciso compardr estos 

valores con los ~tos experimentales enconttddos en la literatura.; el artículo 

seleccionddo pard Id validación se encuentra en Id referencia ['29]. Este artículo presenta 

un proceso de cdrburización, en el cual se toman muestrdS del acero SAE 8620H de 10 x 

40 x 60 mm,ldS cuales son introducidas en tres dilerentes hornos con diferentes eases 

carburantes a una temperaturd de 1173 K lJ durante 7200, 14400 lJ 21600 seeundos, dentro 

de los hornos se encuentra un chip con el que se va midiendo la distdncia de penetración 

del cdrbón. Los resultddos son reportddos en erálicdS de Concenttdción de e [% en peso] 

vs. Distancia de penehdción [mm]. 



VAlIDACIÓN 

Ahora el sistema no se encuentra fuera de la tubería como en el ca.so general que simula 

el programa., sino que como el proceso es de ca.rburización, lo que se necesita observar es 

la entrada del carbono en el acero, por ello el sistema cambia para simular la difusión del 

carbono en el acero, como se puede observar, en el artículo se utilizaron piezas 

rectangulares de 10 x 40 x 60 mm, pero el simulador trabaja con geometría cilíndrica., así 

que se eligió la medida de 05 mm como el radio externo del cilindro lJ O como el radio 

interno del cilindro. 

Los datos con los que se realizaron los experimentos del artículo son los mismos que se 

introdujeron al Simulador GP -16, por lo que se tuvieron que tomar las mismas 

condiciones de frontera del artículo lJ del Simulador GP -16 en el que se simule un 

proceso de ca.rburización. 

Los datos introducidos lJ calculados por el simulador GP -16 se encuentran reportados en 

la Tabla 3, en este ca.so como el artículo no menciona nada sobre una generación de 

materia ni la existencia de una reacción heterogénea., ambas se consideran nulas. El 

incremento de tiempo es de 2.4 segundos hasta un tiempo de 2, 4lJ 6 horas: 
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Radio externo del sistema 

Radio interno del sistema 

Longitud del sistema 

Nodos en la dirección radial (M) 

Nodos en la dirección de l (N) 

Distancia del deledo 

Concentración inicial 

Fador de Irecuencia para el coeliciente de 
dilusión 

Energía de adivación para el coeliciente de 
activación 

Temperatura 

Reacción química homogénea 

Frontera 

Concentración en la superlicie 

Coeliciente del transporte de masa 

Concentración del componente 

Incremento del tiempo 

Tiempos de resul tado 

1" tiempo 

'Z'tiempo 

y tiempo 

05 cm 

O cm 

6cm 

500 
5 

4cm 

0.22% 

0.44ó9 ~ 
scg 

151000 g ~ol 

900°C 
No 

a 

1.2116 % 

O 
O 

O.04min 

120min 

240min 

360min 

VALIDAOÓN 

T ahIa 3. Datos introducidos al Simulador GP ~16 para un proceso de carburización [29]. 

Con respecto al valor de la concentración en la superficie, el artículo no utiliza ese dato, 

pero para el Simulador GP -16, es indispensable, por lo que se toma un valor de la 

actividad del carbono de 1 [ac = 1] lJ se busca la fracción mdsica del carbono en la Fiáura 

10 de la referencia [30], para que con ese dato se pueda. calcular el valor de esa 

concentración en % en peso puesto que el artículo maneja esa unidad para las 

concentraciones. 
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Atom Froction 01 Corbon, Xc 

fi8ura 10. Diaerama de la actividad del sistema fe-C [30]. 

VAlIDACIÓN 

A continuación se presentan los datos introducidos al Simulador GP -16 para hacer el 

estudio del proceso de corrosión en estructuras de concreto por efecto de los iones 

cloruro. La Tabla 4 contiene los datos que son introducidos en el Simulador GP -16, para 

obtener el perfil de concentraciones del ión cloruro 1J una concentración superficial 

conocida. Con un incremento de tiempo de 1 día 1J los tiempos de resultados de 2, 5, 10 1J 18 

meses. 

53 



Radio externo del sistema 

Radio interno del sistema 

Longitud del sistema 

Nodos en la dirección radial (M) 

Nodos en la dirección de z (N) 

Distancia del defecto 

Concentración inicial 

Coeficiente de difusión 

Reacción química homoaénea 

Frontera 

Concentración en la superficie 

Coeficiente del transporte de masa 

Concentración del componente 

Incremento del tiempo 

Tiempos de resultado 

l
Q

tiempo 

2"tiempo 

y tiempo 

4
Q

tiempo 

0.038 m 

0.005 m 

0.15 m 

60 
5 

0.11 m 

0.045"";' 
m 

No 

a 

0.18"":' 

o 
O 

m' 

1440min 

4 
'21600min 

43200min 

86400min 

237600min 

VAlIDACIÓN 

T ..bla 4. Datos introducidos al Simulador GP -16. para un sistema en el que la difusión de doruros dentro de 

estructuras de concreto ckiía la estructura metálica (31). 

Estos datos son introducidos al Simulador GP -16, para observar la dilusión de los iones 

cloruro a través de la estructura de concreto t} determinar en qué tiempo el ión cloruro 

llega a la varilla para comenzar una corrosión localizada. 



CONCLUSIONES 

N .... RESULTADOS 

La. Tabla 5, muestra los resultados obtenidos en la solución analítica. lj los calculados por 

el Simulador GP -16. 

Distancia de Concentración Distancia de Concentración 
solución adimensional de método adimensional de 
analítica solución analítica numérico método numérico 

O 0.8500 O 0.8573 
0.2 0.8575 0.2 0.8579 

0.4 0.8770 0.4 0.8698 

0.6 0.9070 0.6 0.9104 
0.8 0.9445 0.8 0.9463 

0.9 0.9625 0.9 0.9650 

lO 0.9820 1.0 0.9831 

Tabla 5. Resultados obtenidos con un Fo=O.4 tJ 1/Bi=0.L [28]. 

---+- Solución método numérico 

I 0..98 
• Solución método analítico 

0..96 

<1 0..94 
-o ¡¡ 
l! 1 0..9'2 

J 0..9 

0..88 • 
~ 0..86~ ____ • 

• 0..84 +----~--_____,---_.,..---_._---------' 

o. 0..2 0.4 0..6 

Dl.tanci" (cm) 

0..8 12 

Figura 11 Comp<tración de la solución con el método analítico lJ el método numérico. 
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CONCLUSIONES 

La Piáura 11 muestra los resultados obtenidos de la solución analítica con los resultados 

obtenidos en el Simulador GP-16. En esta {iáura se loara observar el comportamiento 

similar que existe en tre los dos métodos. 

1V.2.- Sistema aislado 

La siáuiente arálica representa la prueba. realizada por el Simulador GP -16 en un 

sistema completamente aislado. 

Q~ . .------------------------------------------------------, 

1 0.2 

e 
~ 0.15 
U 
~ 

1'1 -o 
~ 0.1 

1 J 0.05 

-+ .... -.... -.......................................................................... ....... 

o ·~--------------------------~------------------------~ 
o 100 200 

Tiempo (díaa) 

Figura 12. Representación gráfica de la concentración con respecto al tiempo en un sistema aislado. 

En la Piáura 12 se observa que la concentración no varía con el transcurso del tiempo en 

sistemas aislados, lo que indica que los resultados obtenidos fueron los esperados; al 

transcurrir el tiempo, la concentración inicial del sistema, no varió- Aunque solo se 

muestra la concentración de un punto, lo mismo ocurrió para todos los puntos, en la 

árálica se muestran los resultados obtenidos en la dirección '';'" ': 
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CONCLUSIONl'S 

La concentración se mantuvo constante lo que indica., que el desarrollo de las ecuaciones 

en diierencias finitas se encuentran bien establecidas, el número de nodos q el tiempo 

por el que transcurrió la prueba., demuestran que el Simulador GP -16 es rá.pido q preciso 

al calcular. 

IV .3.-Valores experimentales de carburi24ciÓD 

Los resultados experimentales reportados por la reierencia [29] están presentados en 

eráficas. En dichas aráfica.s se presentan las diierentes curvas experimentales de la 

Concentración del carbono vs. Distancia de penetración a 1173 K q a los tres diierentes 

tiempos: 7200, 14400 q 21600 seaundos (2, 4 q 6 horas) [29]. 

1.5 -,----------------------- - - -, 

o Datos Experimental ... 1440 • 

.....- Datos del Simulador 1440 s 

OL------~-----~------~-----~ 

o 05 15 2 

Figura 13. Gráhea. que compdl'a 1"" valores experimentales con los del simulador a 1440 s . 

La FíBura 13 representa ará.{¡camente los resultados experimentales con los resultados 

del Simulador GP-16, por lo que se observa una dara semejanza. entre estos dos 
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CONa.USIONES 

procedimiento. El perfil de concentración del carbono en ambos casos coincide 

existiendo un pequeño mareen de error entre los puntos. 

A continuación se presenta la erálica eenerada por el Simulador GP -16 con las mismas 

condiciones de frontera '1 datos con los que se realizaron los experimentos de la 

relerencia [2Q ]. 

-0-7200. 

-0-14100. 

-+:::+-21600. 

0+---------~--------~--------~----------~------__4 
O 0.5 2 

Figura 14. Repre<lentación de los resultados obtenidos por el Simulador GP -16. 

Se adara que en el Simulador GP -16, los cálculos se hicieron para 500 nodos en la 

dirección '~" con un espaciamiento de 0.01 mm, por tal razón los puntos están mu'1 cerca 

unos de otros '1 se pueden lleear a ver un poco encimados. 



CONG..USIONES 

N:4.- Proceso de dúuaión de iones cloruro en estruclurlU de concreto 

Como lJa se mencionó en la introducción de este trabajo, uno de los prcx:esos que puede 

ser descrito por el Simulador GP -16, es la dilusión de algún ión agresivo en estructuras de 

concreto, donde estos iones difunden a través del concreto desde el exterior hasta la 

varilla de acero que se encuentra inmersa dentro de éste. 

La. corrosión inducida por el ión cloruro suele Cdusar un daño significativo a las 

estructuras de concreto reforzado resultando una reparación mUlJ costosa Por lo que este 

simulador determina el perfil de concentraciones del ión cloruro dentro de la estructura 

de concreto lJ el tiempo en el que los daños del cloruro llegan a la estructura de acero 

(varilla) que se encuentra inmersa. 

Además se cuenta con una descripción cuantitativa de los fenómenos que en él ocurren o 

se generan, desde un punto de vista de fenómenos de transporte 1J no electroquímicos. La. 

Figura 15, muestra el transporte de los iones cloruro a través del concreto. 

p2 

i 
.18 

.16 

.14 
O 

a: .12 

~ 
~ 

R 
'.2 
j 
R 

j 
-0002 

1

1 -+-l~ días 
, ___ lmes 

¡"""'-2meses i 
: -+- ~5 meses I 

0.003 0.008 0.013 0.018 

Diat..ncl<l [m] 
0.023 0.028 0.033 0.038 

Figura 15. P ediles de =ncentración de los iones doruro en estructura de =ncreto reforzado, calculadas por 
medio del Simulador GP -16. 
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CONCLUSI0Nf5 

En esta gráfica. se puede observar el tiempo en que el cloruro penetró completamente el 

concreto 1J llegó ala zona donde se encuentra la varilla, por ejemplo, de 15 días a 1 mes el 

comportamiento de los iones cloruro es mas o menos parecido entre ellos, para un tiempo 

de 2 meses, se puede observar que el avance de los cloruros es mucho más notorio 1J 

peligroso para que la estructura presente fa.llas del tipo de corrosión localizado. Pero 

para un tiempo de 55 meses, se observa que la concentración de iones cloruro empieza. a 

rebasar el valor crítico de 0.05, que se sabe empíricamente induce la corrosión del acero. 

De esta manera se comprueba la utilidad del simulador al modelar satisfactoriamente la 

difusión de cloruros en concretos. 

0.8 1 -=============----------1 
~ 
"O 
..!0.6 

Ü 

~ 
-; 0.4 

"O 
SI -o 

~ ;¡ 0.2 

j 

-+-SimuladorGP -16 

L :1( Relerencia [31] 

O+-----------.-----------.-----------.---------~ 

° 0.01 0.02 
Dwanc:l4[m] 

0.ü3 0.04 

Figura 16. Compal'ación de los resultados de la Referencia 31 \jlos resultados del Simulador GP -16. 

De la. gráfica. se deduce que los resultados obtenidos mediante el Simulador GP -16 se 

encuentran dentro de las predicciones de otro modelo como es el ca.so de la referencia 31 
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CONQ.USIONI'.S 

V.- CONCLUSIONES 

El desarrollo de un modelo matemático eeneralizado, como es el que se presenta en este 

trabajo, da la oportunidad de simular diversos casos para los cuales solo halj que 

modificar un poco las honteras n~Sdrias para simular el proceso deseado, obteniendo 

así los resultados esperados. 

El trabajo desarrollado representa una eeneralización de diversos procesos metalúreicos, 

siendo mUlj úUllja que muchas de las veces a los modelos comerciales no se les pueden 

hacer modificaciones para simular otro tipo de casos o simplemente no se consideran 

muchas de las posibilidades que pueden presentarse en dichos procesos. 

Los cálculos que obtiene el Simulador GP -16, comparados con erálicas lj tablas 

publicadas en la literatura, demuestran la certeza que el simulador tiene en todos los 

procesos que realiza, para el desplieeue de los resultados que proporciona.. 

En cualquier proceso que se quiera analizar, el simulador dará resultados para que la 

interpretación de los mismos sea más dara, lja que pueden obtenerse erálicas de 

concentración del elemento que se difunde contra tiempo o con respecto a la distancia 

de penetración del mismo. 

En el caso de la corrosión localizada por efecto de los doruros en estructuras de concreto, 

lo importante es tener la información necesaria para predecir la vida útil de estas lj el 

simulador GP -16, predice satisfactoriamente en qué tiempo han lleeado los iones doruro 

a dañar la varilla recubierta de concreto. 
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APÉNDICE A 

Ecuaciones de diferencias imitas 

Este apéndice contiene todas las ecuaciones que describen al sistema en estudio en la forma de 

diferencias finitas, según el diagrama mostrado en la Fig. 6 de la página 40. 

Esquinas 

Superior izquierda (O, M) 

C·O.M = C s 

Superior derecha (N,M) 

Inferior derecha (N, O) 

C· N .O = Cs 

Inferior izquierda (0,0) 
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K Aloo 1lJ] , e v 0,0 
0,0 

Criterio de estabilidad 

Horizontales 

Superior fi,M) 
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Inferior (i, O) nodos afectados por el defecto 

• DAA7;oM 
C iO = -----'-- C , &V ,+1,0 

,,o 

[ 
2DAATiOM DAAEo M K SC B A/iOl1t - KA/iO l1t] + 1 ' - " - K C I1t - ' ' - . C 

& V l'1r V r /) V V i ,O 
/,0 1,0 1.0 /,0 

Criterio de estabilidad 

Inferior (i, O) nodos no afectados por el defecto 

• DAA7;oM 
Ci O= ' CIO ' &V ' +, 

,,o 
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Criterio de estabilidad 

Verticales 

Izquierda (o,j) 
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Criterio de Estabilidad 

Derecha (N,j) 
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Diagr4lD4 de fiujo del ptogr4lD4 

1: 

2: 

Datos de entrado.: 
rez, rin, 1, M, N 

D 
Calculo.: r \j z nodo.les, AE: A4 

A 1, V, DDm, dz, \j dr. 

D 

APÉNDICE B 
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4: 

7: 

Imprime las áreas lj los volúmenes en 

un archivo. Muestra en pantalla 

DDmljdz. 

/ Datos de entrada: DD 7 

Ca.J.cula: ND, 
ED,FND. 

APÉNDICE B 
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0 
D Datos de 

entradd: ci, 

No 
DO,qy temp 

¿Des q 10: 
8: constante? 

D 
Si D 11: Calcula:D 

Datos de entradd: D 
9: 

CÍy Dconstante. 

12: 

D ~ 

13: ¿Existe reacción No 
D 

química G) 
8=J homoeénea? q 15: 

D 
Si D 

G) 

0 



14: 

16: 

17: 

19: 

D 
/ Datosdeentrada:KryCD 7 

D 

0=J 

/ 

Datos de entrada: Cs; / 
L---_kq Ce ----J 

D 
Calcula: a1t y selecciona MÍnimocon sus 

coordenadas: iMÍnimoyjMínima 

D 

No Q 18: 
Datos de 

entrada: CS, 
ksyCB 

D 
o 
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21: 

22: 

23: 

D 
Imprime en pantalla.: Mínimoq en archivo todos 

los criterios de estabilidad. 

D 
~ Datosdeentrada:dtqtr. ~ 
""'---~---~/ 

D 

Si D 
Guarda toda la 

información anterior. 

D 

No 

Q24. Q8 

APÉNDICE B 
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25: 

'Z7: 

28: 

30: 

D 
L..---Cal_cu_la:_Cv_lJ_Cn_. ~I \=J 0 

D 
Imprime: Cn de todos los nodos, las 

muestra en pantalla lJ las guarda en 

un archivo. 
~---~ 

Si D 
No <:> Q 31: 

6. 

Si D 

~ 

No 

Qw.QG) 

Q 0) 

APÉNDICEB 
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Algoritmo computadonel 

ESTA 
SAUR 

TESIS 
DE lA 

APÉNDICE C 

1: Al inicid!' el programa, se muestra una ventana llamada Simulador (Forma 1) en donde se despliega el 

menú Archivo, donde se le da a escoger al usuario entre: Nuevo (si el usuario desea hacer una nueva 
prueba), Abrir (si el usuario desea abrir una de las pruebas anteriores), Cambid!' ruta (donde el usuario 

indico. la ruta en la que se guardarán todos los resultados realizados por el Simulador) 'l por último el 
menú Salir (en el que el usuario puede salir completamente del Simulador sin haber realizado ninguna 

prueba), tal'l como lo muestra la siguiente imagen. 

~., Simulador ; 

I élctivo 
Huevo 
~ 

----Di=eti=i6n I 
~nAa 

Se hace la add!'ación de que el programa automá.ticamente propone la ruta pata gUd!'dd!' los 

resultados, si el usuario está. de acuerdo, acepta 'l se continúa con la prueba , si no lo está., entonces 

tendrá. que ingresar la ruta que mejor le convenga. La ruta que propone el programa es en la cual se 
está. activando el Simulador. 

Información de accMO '<{~~L, ' . 

Incerte la !\Aa en donde ~e ~daf len redados 

IC:\Mis dorunentos\Gaby\TESIS\OCTUBRE\Programa 

29 

Aceptar I 
Cancelar I 

Al hacer die en el menú Nuevo, se muestra la ventana Simulador con el botón llamado "Dimensiones 'l 

discretiutción" 'la habilitado 'l un esquema del sistema pata el mejor entendimiento del usuario. En esta 

ventana, se comenzará. el ingreso de datos requeridos pata el có.lculo de Meas 'l volúmenes. 
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~.' 
,!i;¡ 

APÉNDICEC 

2: Al hacer die en el botón habilitado, se muestra la ventana correspondiente a las "Dimensiones 1:J 
discretiw.ción" (Forma 2) en la cual se introducen los valores de las variables rex, Tin,l, M q N, para el 

cálculo de variables requeridas que se encuentran en la subrutina ayv :localiZdda en el Módulo 1. 

~ DImensIOnes y dlscretización ' ";; , 

3: Con los valores de las variables anteriores 1:J en la subrutina "a1:Jv" se calcula a DDm, dr 1:J dz como: 

re?~, / N 1:J l-dz.'espectivamente. Calcula los radios nodales r (¡) 1:J las zetas nodales z (Ü Se hace el 

cálculo de las áreas externas AE de los nodos que se encuentran en las esquinas, después, calcula las 
áreas externas de los nodos laterales inferiores 1:J superiores, posteriormente calcula las mismas áreas 

pero para los nodos laterales del lado izquierdo 1:J del lado derecho, de igual forma calcula las áreas 

externas de los nodos internos. Los pasos anteriores se repiten exactamente iguales para el cálculo de las 

áreas internas Al áreas de tapas Al q de los vol úmenes V de todos los nodos del sistema. 
4: Todos los cálculos anteriores de áreas 1:J volúmenes son guardados en un archivo de texto, En la Forma 
.) se imprimen los valores calculados de las variables DDm 1:J dz 1:Ja que son útiles para la siguiente 
ventana, 
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5: La ventana siguiente correspondiente a las "Propiedades q parámetros" (Forma 3) se encuentra 
dividida en tres partes; la primera es llamada ''Defecto'', en la cual se muestra el intervalo definido por 

las variables DDm q dz (antes aJ.culadas) q en el que se debe de seleccionar la distancia del defecto 
que se tiene. 

~, Propiedades V parámetros ~ 

Do'-'- l . ~ .. DIIwoI6o. 1 L-.s.QoIa... 

o....oIol.w.., 

No-*, .......,¡-._..Jo....,... 140.41H11 -
No"...d.e:~ .. ~_ .... 1~1K1lO -
J.t...l-..I..Jo. .. 1a_dol ...... 

DD= r- -
p..~_ ..... _......a.-.a.. ... _~ 
_ ... ..ILco6aNoolc. 

NooIc. I 

6: Al hacer die el botón Nodos, el programa llama a la subrutina defecto ' que se encuentra en el 

Módulol,lee ~l valor de DDq aJ.cula las variables Na EDq FND ND = DD + 1, ED = Fix(ND) q 
dz 

FND = ND - ED respectivamente. Si dicho botón no es activado, no se puede continuar con la 
prueba.. 

7: Al activar el botón Nodos, se le da la información al usuario de la cantidad de nodos afectados con los 

que el programa hará los cálculos siguientes. 

8: En la segunda parte de la ventana "Propiedades q parámetros" (Forma 3) que corresponde al 
"Coeficiente de difusión", se pregunta si se tiene un valor constante para esta variable. 

9: Si el coeficiente de difusión es constante, se introducen los valores de las variables Ciq D 
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10: Si no se tiene un valor consttlDte de D, entonces se piden los valores de DO, q lj temp, valores 
neceSdlios en la ecuación de Anhenius para obtener el valor del coeficiente de difusión. Si el mause 
pasa por la variable D, aparecerá un mensaje globo en el que se muestra la ecuación de Anhenius. Para 
el cálculo de la variable D, se debe de hacer un dic en la casilla que corresponde al resultado de dicha 
variable. 

~ Propiedades V parámetros . 3.;..... 

»46ctD .1--..---1 a-dóa QoIioIb 

1 Cozoouttraci6 .. IZIi<:ial - ro:n I ~.::-' 
Cooficiud. de ctifbsió .. 

I [r o- co...w.te .. ~-;,-~ 
O vuiobla 

0-1 FJ ,~ 

Dolo - OO"e><p!-QIR"ri 
I 1, ... Q-I I , ~ 

R- I 8.314 I '~A: T-I "C 

11: Se realiza. el cálculo de la variable: D 

12: En pantalla se muestra el valor de D 

13: B simulador pregunta al usuario ¿Existe Reacción Química? 
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14: Si se tiene una reacción químiCd homogénea, entonces se piden las variables lcry en 

,''\ Propiedade s V parámetros \~. , 

l>4fKtD T _doPbi6D. T -- ........ 
[ ¿Exim _1'MCci6a..,maca loo-.u-a? 

ro Si r No I 
R...:0611..,maca 

Jr.r- rr- I c~:'·LJ ...... 
CD- .-- I C-W·t"l~ .-

CozdUau I 

15: Si no se tiene una reacción químiCd homogénea, las =sillas correspondientes son deshabilitadas y se 

sigue con la prueba. 

16: En la ventana correspondiente a "Fronteras a elegir" (Forma 4) se pregunta si se desea el tipo de 

frontera 1. Esta ventana contiene un menú Ayuda. el cual expliCd brevemente los cuatro tipos de 

frontera con la dave correspondiente para que el usuario elija entre frontera a y frontera .b y se tenga 

un mejor entendimiento del esquema. 

~., Frontera s a elegll ... -¡ 
A.I.'U'la 

J)la"'ft& »"' .... )(0 

D ........ _DND D ..... -I))(D 

.. a' 
(O. al - -

'" 
• • ---• 

'" 
• - - • • • 

~ • • • • • 4 

1- • • - • • • 
( G.ltl , .... , 
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17: Si se escoge el tipo de frontera a; aparece otra ventana solicitando la información correspondiente a 
esa frontera, el programa lee las vdriables Cs; k lJ CE 

~- P. rronteras a elegir .... ¡.;;. . ~,";., 
'.'!. 

~ rT 
~ Conocido.yPDx----------, 

lB: Si la frontera es de tipo b, entonces las vdriables son Cs; leslJ CB 

~,. f tonteras a elegu . 'N.o: 

c.- r-~ 

.-- I -',.-
,o:-JJ.. B 1'"O: 

CB- .-- 1 ~ ~·t .. B 

19: La ventana Fronteras a elegir (Forma 4) lldIl1d a la subrutina 'éxlts: que se encuentra en el Módulo 2 

para calcular los criterios de estabilidad, seleccionar el mínimo lJ dar las coordenadas del mínimo de 
todos los criterios de estabilidad. 

20: Los resultados de los cálculos SOn guardados en un archivo de texto. En la siguiente ventana 

correspondiente d Condiciones de tiempo (Forma 5) donde se muestra el mínimo de los criterios de 
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estabilidad (Mínimo), con el cual se le indico. al usuario el intervalo en el que se tiene que selecciondl' el 
incremento de tiempo con el que se deseo.n hacer los cdlculos. 

... ... CondiCIOnes de tiempo 1'. 
Menú 

Iatoaa..el __ *_,... 
..la d a -.la .. ~ 

o & 11.,.111 ~ minutoo. 

.It=r- ...... 

r-. 

21: En esta ventana Condiciones de tiempo (Forma 5) se introducen los valores de las variables d~ 11 ir. 

En este momento se hace visible una tabla en donde se introducen los valores J>dI'a los que se desean ver 
resul tados. 

",,- Condiciones de tiempo ..... 't.y.... 
Menú 

0& h .541113 ......... tO$ 

.It=~ ... 
~--------------------------------, 

Ol' ___ "..""-_....JIoooIcJ 

22: Se pregunta si se quieren gUdI'dar tanto los datos de entrada como los de salida desde que se inició 
la prueba, hasta este punto. 
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. .., CondiCiones de tiempo ~ ~'~fi~ .~~ \ 4 i(' 

Menú 

El-...lo .. ____ oldi .... , 

di= r;:¡- ... 

ADVERTENCIA DE SEGURIDAD ' '. 

23: Si se desean guardar todo los valores dIlteriores, el programa va a la subrutina guardar que se 
encuentra en el c:ódiao de la Forma 5, 

24: Si no se desedll guardar los valores, el programa sigue al cálculo de las concentraciones 'lJ se 
deshabUitdlllos botones correspondientes a Guardar 'lJ Continuar, 

25: Se calculdll eV'lJ en'lJ se determinan las siguientes variables: dimin, tiempos. diminX, Nv'lJ dimini 
Estos cálculos se realizan en el Módulo 2, en la subrutina llamada "ailculo', 

26: Imprime en de todos los nodos, las muestra en pantalla 'lJ las guarda en un archivo, 
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, .... , Condiciones de tiempo , : 

.lt= f""iT MÍa 

Dds------------------------------, 

n 

]j 

Tioa~ ,:o I i=t I ~ .J 
j:O 0.Jj4 0.2'll o.m ..J 
j=t o.on 0.016 0.016 

j:51 O.ll1O O.OJO 0.010 

j=.!) 0.010 0.010 0.010 

j:.4 0.010 0.010 0.010 

l!LJ 
j:!) 0.010 0.010 0.010~ 

en: Se pregunta si lJa se llegó al último valor para el que se desean ver resultados. 

28: Si es el último valor de tiempo de resultado, entonces el botón correspondiente a Cdlculo cambia 

por el de INICIO el cual se va a la primera ventana del simulador, en Menú existen otras dos opciones 
pdra el usuario: Deshacer, el cual indica si se quiere deshacer los resultados anteriores para realizar un 

nuevo cálculo con dilerente dI, añadir o disminuir un tiempo para el que se quieran ver resultados lJ 

Salir, el cual simplemente sale por completo del simulador. 
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( \ CondIcIones de tiempo ¿, . 
I Mero 

Deshacer L 
Sair _____ --' _.1cltudo : 

Lot.o.l- .1 ___ * tIo_,., 
e' . ,dO'NALJ. ... .l.ci6a 

O. h .541113 minutos 

clt= ri'T -

~------------------------------, 

n 
lata) 

ID 11 
n-,.,::!l ,::o I , ::1 I i::2 AJ 

J::O 0.7.>4 0.238 O.~g ...J 
j::;1 , 0.01:'> 0.0'J4 O.O~ 

j::2 omo 0.010 0.010 
j:::) 0,010 0.010 0.010 

J=4 0.010 O.OJO omo 

hlJ 
¡::!l 0.010 0.010 O.O~ 

DlICD 

APÉNDICE e 

29: Si no se ha llegado ol último volor en el que se desean ver resul tados, los datos de la tabla mostrada 
siguen cambiando hasta llegar a dicho volor. 

30: El programa sale por completo del simulador. 

31: Al apretar el botón INICIO regreso a la ventana Simulador en la cuol se pueden seguir haciendo 
pruebas. 
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APÉNDICEC 

Algoritmo para abrir un estudio existente. 

Si se desea abrir un estudio, se pide la ruta en la que se encuentra, al introducirla, se muestra la ventana 

llamada Simulador para que el usuario mueva o corrija alguno de los datos de entrada. 

- ,. S,mulador '!ih 

n...- ,Diao~ 1, 

~,P ..... - I 

En esta ventana, el usuario pede seleccionar desde que punto quiere hacer los cambiados. Se adara que 

en el momento en el que se cambie alguno (s) de los datos, el programa calculartÍ las nuevas variables \j 
se borrartÍn los datos de las siguientes Formas. 

Datos de entrada 1J de salida 

Datos de entrada de la ventana Dimensiones \j discretización (Forma 2). 

Nombre 

Radio externo del tubo o del sistema 

Radio interno del tubo o del sistema 

Longitud del tubo o del sistema 

Número de nodos en la dirección r 

Número de nodos en la dirección z 

Variable 

Rex 
Rin 
L 

M 

N 
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- - ------

Datos de salido. (visibles al usuario) de la vento.no. Dimensiones IJ discretización (Formo. 2). 

Nombre 
- - ---

Disto.ncia máxima del defecto 

Incremento en lo. dirección z 

Vo.riable 

DDm 
dz 

APÉNDICEC 

Datos de salida (no visibles al usuario IJ guardadas en un archivo) de la ventana Dimensiones IJ 
discretización (Formo. 2). 

Nombre 

ftueo. externa de los cilindros discretizados 

ftuea interna de los cilindros di;~etizados 
ftuea de las tapas de los cilindr~ di~~retizados 
Volumen de los cilindros discretizados 

Datos de entrado. de la ventano. Propiedades IJ pdrdmetros (Forma 3). 

Nombre 

Distancia del defecto 

Concentración inicia! del sistema 

Coeficiente de difusión 

Factor de frecuencia para el coeficiente de difusión 

Energía de activación para el coeficiente de difusión 

Temperatura 

Coeficiente de la velocidad de reacción 

Concentración del componente D 

Variable 

AE 

Al 

Al 
V 

Variable 

DD 
e 
D 

Do 

Q 
1 
K, 
CD 

Datos de salido. (visibles a! usuario) de la ventana Propiedades IJ pdrdmetros (Forma 3). 

Nombre 

Número de nodos dañados 

Coeficiente de difusión 

Variable 

ND 

D 
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Datos de entradd de la ventana Fronteras a elegir (FonDa 4). 

Nombre 

Bandera (Opción 1 02) 

Constante de velocidad de reacción en la superficie 

Concentración del componente B 
Coeficiente del trdDsporte de maSd 

Concentración = e A
R
,. 

Varidble 

A 

K, 
CB 

K 

CE 

Datos de Séilida (visibles ol usudrio) de la ventana Fronteras a elegir (FonDa 4). 

Nombre 

Volor mínimo del conjunto de los criterios de estdbUidad Mínimo 

APÉNDICE C 

Datos de Séilida (no visibles ol usuario 1j guardados en un archivo) de la ventana Fronteras a elegir 

(FonDa 4). 

Nombre 

Conjunto de los criterios de estdbilidad 

Varidble 

eJ.t 

Datos de entrada de la ventana Condiciones de tiempo (FonDa :» . 

Nombre 

Incremento de tiempo 

Tiempo de resultado 

Varidble 

dt 

tr 

Dato de Séilida (visible ol usuario) de la ventana Condiciones de tiempo (FonDa :». 

Nombre 

Concentraciones nuevas colculadas 

Varidble 

Cn 

Datos de Séilida (no visibles ol usuario 1j guardadas en un archivo) de la ventana Condiciones de tiempo 
(FOnDa:». 

Nombre 

Concentraciones viejas calculadas 

Varidble 

Cv 
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---------------- ----- - - - ---

APÉNDICED 

T4114 de vari4hJ.es utilhadas por el ptogr4lD4 

Nombre 

Bandera (D= constante) 

Bandera (Existe reacción química homogénea) 

Bandera (flux) 

Bandera (Guarda información deseada) 

Bandera (No recupera información) 

Bandera (Üpción d ó b) 

Bandera (Reacción química heterogénea) 

Bandera (Se brinca una subrutina) 

Bandera (Se trabaja con m 
Bandera (Término de generación) 

Bandera 

Bandera 

Coeficiente de la velocidad de reacción 

Coordenadas i,j del cdt-mínimo 

Concentración conocida del sistema 

Concentración inicial 

Concentración nueva 

Concentración de un componente D 

Concentración de un componente B 

Concentración componente '~"cuando r = r Rin . 

Concentración vieja 

Conjunto de los criterios de estabilidad 

Constante de velocidad de reacción en la superficie 

Constante universal de los gases 

Contadores 

Variable 

vI 
v2 

F 
BUdIddr 

neBdtivd 

brinco 

& 

G 

knderd 

lldve 

kr 

íMinimo, 

jMínimo 

es 
ci 

CD 

CB 

Cv 

alt 

les 

r 

t,p,i,j 

APÉNDICE D 

Unidades 

011
3 

g mol de Dseg 

g mol 

cm' 

gmol 

cm' 

g mol 

~ 
g moldeD 

~ 

gmoldeB 

~ 
gmol 

~ 
gmol 

~ 

seB 
cm) cm 

g mol de 8 seg 

_ J_ 
gmoJ K 



Contador 

Contador 

Distancia del defecto 

Distancia máxima del defecto 

[)¡stancio. nodo.! en la dirección r 

Distancia nodo.! en lo. dirección z 

Constante universal de los eases 

Enereía de activación para el coeficiente de difusión 

Factor de frecuencia paro. el coeficiente de difusión 

Fracción del número de nodos dañados 

Guarda el dt~inuna vuelta (es-el dtminorieino.!) 

Incremento en la dirección r 

Incremento en la dirección z 

Incremento de tiempo en minutos 

Incremento de tiempo en seeundos 

Incremento de tiempo que queda si el dt no es múltiplo 

del tiempo de simulación 

Loneitud de tubo o del sistema 
- ......... __ .. ----.... .. -

Matriz donde se euardan los tiempos de prueba 
__ o - ---

Número de nodos dañados 

Número de vueltas exactas 

Número entero del número de nodos dañados 

Número 1t (5.1415Q200359) 
Radio externo del tubo o del sistema 

Radio interno del tubo o del sistema 

Temperatura 

Tiempo inicio.! en lo. estructura cíclica del cólculo 

Tiempo fino.! en la estructura cíclica del có.lculo 

Vo.!or mínimo del conjunto de los criterios de 

estabilidad 

--- -- -
cont 

contador 

DD 

DDm 

r-(j) 

z(i) 

r 

q 

DO 

FND 
dtminX 

dr 

dz 
dtmin 

dtses 

dtmini 

1 
tiempos 

ND 
Nv 

ED 
pi 

rex 

Fin 

temp 

ti 

ti 

Minimo 

APÉNDICE D 

-- - __ . __ .0_. 

cm 

cm 

cm 

cm 
.J 

g molK 

J 
g mol 

cm2 

SeK 

min 

cm 

cm 

min 

seS 

min 

cm 

cm 

cm 

min 
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APÉNl)ICEf 

Detalle de subrutinas -g/o procedimientos 

Cód.igo de lA subrutina" a-gv" del Módulo 1: 

Sub d\jv(DDml) 
Dim rlO, zlO, re:&!, rin~ pi#, i%,j% 

pi = 314159265358979 
rex = Val(Form2.Textl.Text) 
rin = Val(Form2.Text2.Text) 
1 = Val(Form2.Text3.Text) 
N = Val(Form2.Texó.Text) 
M = Val(Form2.Text4.Text) 

N=N-1 
M=M-1 
ReDim AfXN,M),~N,M), AnN,M), ~N, M), r(M),z(N) 

dr=rex/M 
dz=l/N 

DDm=l-dz 

'Radios Nodales 
Forj=OToM 

r(¡) = «dr) ° j) + rin 
Nextj 

Zetas Nodales 
Fori=OToN 

z(i) = (dz) ° i 
Nexti 

'Áreas Externas 
'Esquinas 
AE(O, O) = 2° pi ° (r{0) + (dr /2»0(dz/2) 
AE(O,M) = 2° pi 0(r(M))0(dz/2) 
AE(N,M) = AE(O,M) 
AE(N, O) = AE(O, O) 
'Laterales 
lníeriores \j Superiores 
Fori = lToN-1 

AE(i,0) = 2° pi O(r{O)+dr /2)° dz 

APÉNDICE E 
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AE(i,M) = 2· pi .(r(M)). dz 
Nexti 
lzquierdos lJ Derechos 
Forj=lToM-1 

AE(O,j) = 2· pi .(r(j) + (dr /2))·(dz/2) 
AE(N,j) = AE(O,j) 

Nextj 
lnternos 
Forj=lToM-1 

Fori = lToN-1 
AE(i,j) = 2· pi .(r(j) + (dr /2))· dz 

Nexti 
Nextj 

'Áxeas Internas 
'&quinas 
AI(O, O) = 2· pi • (r(0))· (dz / 2) 
AI(O,M) = 2· pi • (r(M) -(dr /2))·(dz/2) 
AI(N, M) = AI(O, M) 
AI(N, O) = AI(O, O) 
'Laterales 
ln1eriores lJ Superiores 
Fori = lToN-1 

AI(¡,O) = 2· pi • (r(0))· dz 
AI(¡,M) =2· pi • (r(M)-(dr /2))· dz 

Nexti 
lzquierdos lJ Derechos 
Forj=lToM-1 

AI(O,j) =2· pi .(r(j) -(dr /2))" (dz/2) 
AI(N,j) = AI(O,j) 

Nextj 
lnternos 
Forj=lToM-1 

Fori=lToN-1 
AI(¡,j) = 2· pi ·(r(j)-(dr /2))" dz 

Nexti 
Nextj 

'Áxeas Tapas 
'&quinas 
AT(O, O) = pi • ((r(0) + (dr / 2))" 2 - (r(0))" 2) 
AT(O, M) = pi • ((r(M)) 1\ 2 - (r(M) - (dr /2)) 1\ 2) 
AT(N,M) = AT(O, M) 
AT(N, O) = AT(O, O) 
Laterales 
lníeriores lJ Superiores 
Fori=lToN-1 

AT(¡, O) = pi • ((r(0) + (dr / 2)) 1\ 2 - (r(0)) 1\ 2) 

AP¡;;NDICE E 
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AT(¡,M) = pi o (..(M) " 2 -(r(M)-(dr / 2)) " 2) 
Nexti 
lzquierdos \j Derechos 
Forj = lToM - l 

AT(O,j) = pi o «r{¡) + (dr / 2)) " 2 -(r{¡) - (dr / 2)) " 2) 
AT(N,j) = AT(O,j) 

Nextj 
lnternos 
Forj = lToM-l 

Fori=lToN-l 
AT(¡,j) = pi o «(r{¡) + (dr / 2)) " 2 - (r{¡) - (dr / 2)) " 2) 

Nexti 
Nextj 

Volumenes 
'&quinas 
V(O, O) = pi o dz o «(..(0) + (dr / 2)) " 2 _ (..(0)) " 2)) 
V(O, M) = pi o (dz / 2) o «(r(M)) " 2 - (r(M) _ (dr / 2)) " 2)) 
V(N,M) = V(O,M) 
V(N, O) = V(O, O) 
'Laterales 
lnferiores \j Superiores 
Fori=lToN - l 

V(¡,O) = pi o dz 0«..(0) + (dr /2))"2 -..(0)"2) 
V(¡,M) = pi o dz 0«r(M) "2 -(r(M)-(dr / 2)) " 2)) 

Nexti 
lzquierdos \j Derechos 
Forj=lToM-l 

V(O,j) = pi o dz o «(r{¡) + (dr / 2)) " 2 - (r{¡) - (dr / 2)) " 2)) 
V(N,j) = V(O,j) 

Nextj 
lntemos 
Forj=lToM-l 

Fori=lToN-l 
V(i,j) = pi o dz o «(r{¡) + (dr / 2)) " 2 - (r{¡) - (dr / 2)) " 2)) 

Nexti 
Nextj 

lmprime los resultados 
ruta = CurDir() 
Üpen CurDir() & "\datos \ a\jv.txt" For Output As #20 

'Para radios nodales 
Forj =OToMStep l 
Print #20, Format$(r{¡), "####O.O####"}, 

Nextj 
Print#20,' • 
'Para zetas nodales 
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Foti =OToNStepl 
Print #20, Fonno.t$(z(¡), "####O.O####"}, 

Next! 
Print#20, " 
Print#20: " 

Print #20, "Nodo: "; 
Forj = OToM Step 1 

Print #20, Fonno.t$(¡," 00 o}, 
Print #20," "; 

Nextj 
Print#20, .. 
Print#20, .. 

Para Al: 
Fori=OToN 
Print #20," "& Fonnat$(¡, "00") &" 
Forj =OToMStepl 
Print #20, Fonnat$(AE(i, j), "#OOO.()()()()#"}, 
Print #20, " "; 

Nextj 
Print#20, .. 
Nexti 
Print#20, .. 

Para Al 
Fori=OToN 
Print #20, " "&i&" 
Forj = OToMStep 1 
Print #20, Fonnat$(Al(i,j), "####O.O###"}, 
Print #20: "; 

Nextj 
Print#20, .. 
Nextl 
Print#20," 

ParaAT 
Fori=OToN 
Print#20, " "&1&" , 
Forj = OToMStep 1 
Print #20, Fonnat$(AT(i,j), "####O.O###"}, 
Print #20," "; 

Nextj 
Print#20," 
Nexti 
Print#20, .. 

Para V 

APÉNDICE E 
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fori=OToN 
Print#20: ' 0'i0" , 
forj = OTo M Step 1 
Print #20, format$(V(i,j), '####O.O###'}, 
Print #20, " "; 

Nextj 
Print#20, " 
Nexti 

Close#20 
EndSub 

Código de la subrutina" detecto" del Módulo 1: 

Sub defecto() 
Dim ID. fNDI. Boa. %, DI>! 
DD = V dl(form3.Text1.Text) 

ND=(DD / dz)+l 

ED=fix(ND) 
fND=ND - ED 

If fND >= O And fND < 05 Then 
ND=ED 
MsgBax 'ND=' & ND, vhExd6.JDation, "Número de nodos afectados' 

EndIf 

If fND = 05 Then 

APÉNDICE E 

Boa = MsgBax('Si selecciona 'Sí' el pro&,6.JDa trabajará con ' & ED & " nodos, delo contrario trabajará 
con ' & ED + 1. vb Y esNo + vbInformation, "Número de nodos afectados') 

If Boa = 6 Then 
ND=ED 

Else 
ND=ED+l 

EndIf 

EndIf 

If fND > 05 And fND <= 1 Then 
ND=ED+l 
MsgBox 'ND =' & ND, vhExd6.JDation, "Número de nodos afectados' 

EndIf 

EndSub 



Código de la aubrutiDa "odta" del Módulo 2: 

Sub cdts(Mínimo!) 
Dim iMínimo%,jMínomo%, i%,j% 

ci = Val(Form3.Text2.Text) 
kr = Val(Form3.Text8.Text} 
CD = Val(Form3.Text9.Text) 
H Form4.Text1.Text = 'a.'Then 
es = Val(Form4.Text2.Text) 
k = Val(Form4.Text3.Text} 
CE = Val(Form4.Text4.Text) 
F=l 
RH=O 

Bse 
es = Val(Form4.TexÓ.Text) 
ka = Val(Form4.Text6.Text) 
CB = Val(Form4.Text7.Text) 
F=O 
RH=l 

EndH 

G = IIl(Form3.op tion3 = T roe, 1, O) 

ReDim cdt#(N. M) 

'Esquina 
'inferior izquierda. (0,0) 

APÉNDICE E 

cdt(O, O) = 1 / «(DO AT(O,O))/ (dr °V(O, O))) + «DO AE(O,O)) / (dr °V(O,O))) + «kr °CD)oG) + «(ka °CB 
"AI(O,O)) /V(O,O)) "RH)+ «(k ° AI(O, O))/V(O, O)) " F)) 

horizontal 
'inferior (¡,O}da.ña.da. 

Fori=1ToND-l 
cdt(¡,O) = 1 / «(2"D" AT(¡, O))/(dr °V(¡, O))) + «D" AE(i,O)) / (dr "V(¡,O))) + «kr "CD)"G) + «(ka "CB" 

AI(¡,O))/V(¡,O))"RH) + «(k" AI(¡,O))/V(¡,O))°F)) 
Nexti 

'inferior (¡,O)no da.ña.da. 
Fori=NDToN-l 

cdt(¡,O) = 1/ «(2"D" AT(¡,O))/ (dr "V(¡,O))) + «DO AE(i,0)) /(dr °V(¡, O))) + «kr °CD)oG)) 
Nexti 

la.teral 
'izquierda. (OJ) 

Forj=1ToM-l 
cdt(O,j) = 1/ «(DO AT(O,j)) / (dr °V(O,j))) + «DO AI(O,j)) / (dr °V(O,j))) + «DO A.E(O,j)) / (dr °V(O,j))) + 

«kr °CD) °G)) 
Nextj 

'central 
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Forj=lToM-1 
Fori=lToN-1 

APÉNDICE E 

cdt(¡,j) = 1 / (((2' D' AT(i,j)) / (dz 'V(i,j))) + ((D' AI(i,j)) / (dr 'V(i,j))) + ((D' AE(i,j)) / (dr 'V(i,j))) + 
((lcr' CD)' G)) 

Nexti 
Nextj 

'Se selecciona el dt mínimo 
Mínimo = cdt(O, O) 

iMínimo=O 
jMínimo=O 
Forj = lToM-1 

For! =OToN-1 
H Mínimo> cdt(i,j) Then 

Mínimo = cdt(i,j) 
iMínimo=i 
jMínimo=j 

EndH 
Nexti 

Nextj 

Fori=lToND-1 
HMínlmo > cdt(i, O) Then 

Mínimo = cdt(i, O) 
Mínimo=i 
jMínimo=O 

EndH 
Nexti 

lmprime 105 resultados de dt's en un archivo 
Üpen CurDir00' "\datos \cdts.txt' ForOutput As #30 

Forj=OToM 
Fori =OToN 

Print #30, "dt(" & i 0'"; & j & ")="; 
H cdt(i,j) = OThen 

Print #30, "Frontera Cs"; 
Ese 

Print #30, Format$(cdt(i,j~ "#OOOO.OOOOOO"}, 
EndH 
Print #30, " , 

Nexti 
Print#30," 

Next j 
Close#3O 

EndSub 
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Código de la auhrutin4 "cálculo" del Módulo 2: 

Sub calculo(dtsegL dtminL tiempos%O, tiL tn) 
Dim dtminX!, dtmini!, Nv Al> Long, tL contador%, bandera As B\jte, divl,_ 
multL rest! 

'Ecuaciones de los nodos representativos 
'Sub concentraciones() 
'En esta linea el programa determina cuantas veces 
div = (tf - ti) / dtmin 
Nv = Fix(div) 
mult = (Nv o dtmin) 
rest = (tf - ti) 
dtmini = rest - mult 
'calculara las 
'ecuaciones con el dt seleccionado por el usuario \j cual 
'será el último dt en caso de que el dt seleccionado no 
'fuera multiplo del tiempo de duración de la prueba. 
contador = O 
bandera =0 

For t = ti + dtmin To tf Step dtmin 
cambio: 

'Esquinas 
'superior izquierda (O,M) 

Cn(O,M)=CS 
Cv(O,M) = Cn(O,M) 

'superior derecha (N,M) 
Cn(N,M)=CS 
Cv(N,M) = Cn(N, M) 
'inferior derecha (N,O) 
Cn(N,O)=CS 
Cv(N, O) = Cn(N, O) 
'inferior izquierda (0,0) 

APÉNDICE E 

Cn(O, O) = (((D o AT(O, O) o dtseg) / (dr o V(O, O))) o Cv(l, O)) + ((1- ((D o AT(O, O) o dtseg) / (dr o V(O, 0)))­
((D o AE(O, O) o dtseg) / (dr o V(O, O))) _ (kr o CD o dtseg o G) _ (((les o CB o AI(O, O) o dtseg) / V(O, O)) o RH) _ 
(((k o AI(O, O) o dtseg) /V(O, O)) o F)) o Cv(O, O)) + (((k °CE o AI(O, O) o dtseg) /V(O, O))OF) + (((DO AE(O, O) o 

dtseg) / (dr °V(O, O))) o Cv(O, 1)) 
Cv(O, O) = Cn(O, O) 

Horizontales 

'inferior (¡,O) 
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P dl'a trontera dañada 
Fori = lToND-1 

APÉNDICE E 

Cnh, O) = (((D' ATh, O)' dtseg) / (dz 'Vh, O)))' Cv(i + 1, O)) + ((1- ((2' D' ATh, O)' dtseg) / (dz 'V(i, 
O))) - ((D' AE(i, O)' dtseg) / (dr' V(i, O))) - (la' CD' dtseg 'C) - (((b 'CB ' AIh, O)' dtseg) / %, O))' Rli)­
(((k' AI(i, O)' dtseg)/V(i,O))'F))'Cv(i,O)) + (((k 'CE' AI(i,O)' dtseg)/Vh,O))"F) + (((D' AT(i,O)' dtseg) 
/ (dz 'V(i, O)))'Cv(i -1,0)) + (((D' AE(i,O)' dtseg)/(dr 'V(i, O))) 'CV(i,l)) 

Cv(i, O) = Cn(i, O) 
Nexti 
P dl'a frontera no dañada 
Fori = NDToN-1 

Cnh, O) = (((D' AT(i, O)' dtseg) / (dz 'V(i, O)))' Cv(i + 1, O)) + ((1- ((2' D ' ATh, O)' dtseg) / (dz '%, 
O))) -((D' AE(i, O)' dtseg)/(dr 'V(i,O)))-(la 'CD' dtseg 'C))"Cv(i, O)) + (((D' AT(i, O)' dtseg) / (clz 'Vh, 
O))) 'Cv(i -1,0)) + (((D' AE(i,O)' dtseg)/(dr 'V(i,O))) 'Cv(i, 1)) 

Cv(i, O) = Cn(i, O) 
Nexti 

'superior (iN) 
Fori = lToN-1 
Cnh,M)=CS 
Cv(i,M) = Cn(i, M) 

Nexti 

Laterales 

'izquierda (OJ) 
Forj=lToM-l 

Cn(O,j) = (((D' AT(O,j), dtseg)/ (dz 'V(O,j)))'Cv(l,j)) + ((1-((D' AT(O,j), dtseg)/ (clz 'V(O,j)))-((D 
'AI(O,j)' dtseg) / (dr 'V(O,j)))-((D' AE(O,j) , dtseg)/(dr 'V(O,j)))-(la'CD' dtseg 'C))'Cv(O,j)) + (((D' 
AI(O,j)' dtseg) / (dr 'V(O,j)))' Cv(O,j -1)) + (((D' AE(O,j) , dtseg) / (dr 'V(O,j)))' Cv(O,j + 1)) 

Cv(O,j) = Cn(O,j) 
Nextj 

'derecha (NJ) 
Forj=lToM-l 

Cn(N,j)=CS 
Cv(N,j) =Cn(N,j) 

Nextj 

1ntemahJ) 
Forj = lToM-l 

Fori=lToN-1 
Cnh,j) = (((D' AT(i,j) , dtseg) / (dz '%,j))) 'Cv(i + l,j)) + ((1- ((2 'D' AT(i,j)' dtseg) / (clz 'V(¡,j))) 

- ((D' AI(i,j) , dtseg) / (dr' V(i,j))) - ((D' AE(i,j) , dtseg) / (dr 'V(i,j))) - (la 'CD' dtseg 'C))' Cv(i,j)) + 
(((D' ATh,j), dtseg)/ (dz 'V(i,j)))'Cv(i -l,j)) + (((D' AI(i,j) , dtseg)/ (dr 'V(i,j))) 'Cv(i,j -1)) + (((D' AE(i, 
j)' dtseg) / (dr 'V(i,j))) 'Cv(i,j + 1)) 

Cv(i,j) = Cn(i,j) 
Nexti 
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Nextj 

'escribir en el grid 
Fonn5MSRexGrid2.Col = O 
Fonn5MSRexGrid2.Row = O 
Fonn5MSRexGrid2.Text = Íiempo=" & t 

Forj = lToM + 1 
Fori =lToN + 1 

Fonn5MSRexGrid2.TextMatrix(j,i) = Format$(Cn(i -l,j -1), "####OJXXJ") 
Nexti 

Nextj 

contador = contador + 1 
H dtmini <> O Then 
If contador = Nv Then 

t = t +dtmini 
dtminX = dtmin 
dtmin = dtmini 
dtseg = dtmin • 60 
bandera =1 
Go To crunhio 

EndH 
If bandera = 1 Then 
i=O 
j=O 
dtmin = dtminX 
dtseg = dtmin • 60 
GoTosigue 
EndH 

EndIf 
Nextt 
sigue: 

'se escriben en el txt solo los valores de los tiempos deseados 
Print#YJ, -
Print #YJ, Íiempo=" & tI 
Forj=OToM 

Fori =OToN 
Print #YJ, "C(" & i 0'": & j & ")="; 
Print #YJ, Forma.t$(Cn(i,j), "#O.OOOOOOO"}, 
Print#YJ," ", 

Nexti 
Print#YJ, -

Nextj 

EndSub 

APÉNDICE E 
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