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NOTACION
Ac Acumulacién
AFE Axea externa [ cm? ]
Al Area interna [cm2 ]
AT Areadelatapa[cm?]
Cy Concentracién molar del componente A [ gC:fl ]
C, Concentracién molar del componente A ex; el seno del fluido
C,. Concentracién molar del componente A cuando r =r,,
Cs Concentracién del componente B [ gC:f’ ]
Cp Concentracién del componente D[ £ "!:,:f-e—[-)- ]
G Concentracién inicial conocida [ i:fl ] |
C, " Concentracién del nodo (i, ;)
Chy, Concentracién del nodo derecho (i +1,;)
Co, Concentracion del nodo izqujexdq (i—1, j )
Ci Concentracién del nodo superior (i, j +1)
C,ia Concentracién del nodo inferior (i, j - 1)
C ,." ;o Concentracién futura o nueva del nodo (i, j)
C, : Concentracién futura [ gmm—fl ]
G Concentracién de reactante conocida [ ga':',” ]
Cv Concentracién pasada [ 50'3}7{
Dy Coeficiente de difusién [ et ]
Factor de frecuencia para el coeficiente de difusién [ % ]
E Entrada



NOTACION

EDP . Ecuacién diferencial parcial
G | Generacién
G, : Solucién del método de separacién de variables dependiente de z
H Constante de integracién
i Subindice que indica coordenada en la direccién 2
J : Subindice que indica coordenada en la direccién x
J ;.-" Flux maésico del componente ‘A" debido a los gradientes de
concentracion
J f : Flux mésico del componente ‘A" debido a los 5radientes de {fuerzas
externas
J o Flux mésico del componente “4 " debido a los gradientes de presién
JI o Flux masico del componente “A” debido a los gradientes de
temperatura
K4 : Coeficiente del transporte de masa [ % ]
k, : Componente de migracién del coeficiente de difusién
kg, : Constante de Boltzman
K : Coeficiente de la velocidad de reaccién [ W ]
Ks Constante de la velocidad de reaccién en la superficie [ @ mg',";::) o ]
L Longitud del tubo [ cm ]
M Nimero de nodos en la direccién r
N Nimero de nodos en la direccion z
n, : Flux mésico [ %’:’1 ]
Ny Flux molar (ﬂujo por unidad de 4rea) [ % ]
N, Flux constante del componente ‘4"
Q : Energia de activacién para el coeficiente de activacién [ p ,{w, ]
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Constante universal de los gases [8.314 - 2 |

gmol K
Reaccién quimica homogénea

Reaccién quimica heterogénea

Radio externo del sistema [cm]

Radio interno del sistema [cm]

Temperatuta [0 Cj

Volumen [ cnr’]
Nimero de nodos dafiados

Concentracién mésica del componente A [ gc:f[ ]
Velocidad del centro de masa

Componente de la velocidad del fluido en la direccién »
Difusién eléctrica

[ncremento en la direccién r [cm ]

Incrementode tiempo [ min ]

Incremento en la direccién z[ cm |

Potencial eléctrico

Variacién de la concentracién del componente ‘A" con respecto al tiempo
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Durante el ejercicio de su profesién, un Ingeniero Quimico Metalirgico podria enfrentar
prol)lemas de naturaleza muy diversa y gue aparentemente son muy distintos. Por
ejemplo, los siguientes prol)lemas pertenecen al campo de accién del Ingeniero Quimico

Metaldrgico.

Carburizacién de barras cilindricas de acero.

La industria de los tratamientos termoguimicos tiene un gran porcentaje de
participacion econdémica en la industria metaltrgica, por lo cual su importancia es muy
elevada. Para mejorar las propiedades mecénicas y / o metalirgicas de las barras
cilindricas de acero, se hace uso de uno de los tratamientos termoquimicos. Entre los mas
conocidos se tiene a la carburizacién, que se caracteriza por ser un proceso difusional, asi
como también lo son la borizacién, el nitrurado y el aluminizado entre otros.

La carburizacién es un proceso que consiste en introducir carbono a la superficie de una
pieza de acero con el fin de aumentar su resistencia al desgaste. El mecanismo por el cual
se transporta el carbono hacia el interior de la pieza es la difusion. Este proceso inicia con
la elevacion de la temperatura del acero hasta que se asegura que la fase estable es la
austenita, ya que en esta fase, la solubilidad de carbono en hierro aumenta
significativamente. Enseguida, ld pieza de acero se pone en contacto con una atméstera
cuyo contenido de carbono es elevado en comparacién con el contenido en el acero. Al
transcurrir el tiempo, el carbono difunde cada vezr més hacia dentro de la pieza,
disniinug endo paulatinamente el gradiente de concentracién. A una distancia finita por
clebajo dela superficie del metal, los efectos del alto contenido de carbono superlicial
son evidentes al generarse cambios en las propiedades super[iciales de la pieza. Ala
distancia en que esto ocurre se le denomina espesor de capa carburada. En dicho proceso,

la concentracién de carbono en la supex{icie del acero es controlada por la relacién
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P‘% en la atmésfera y la solubilidad del carbono en el acero. Los hornos en los gue
o,

se lleva a cabo este proceso son el tipo batch y el continuo. Las principales reacciones
heterogéneas generadoras de carbén en dicho proceso son:
200 CO+C,
CH, & 2H,+C,
CO+H, & H,0+C,

La temperatura més comiin que se utiliza para el proceso de carburizacién es de 930 °C
aproximadamente. En el estudio del proceso de carburizacién, generalmente se
considera gue el mecanismo controlante es la de difusién del carbono, desdela super{icie
del acero hacia el seno del mismo ll] Se debe sefialar que en muchos casos no solo ocurre
la difusién aisladamente sino que también puede presentarse la reaccién quimica de
precipitacién de carburos [2]. La gran importancia econémica de este proceso impulsa a
entender y precisar este tipo de fendémenos. Esto se ve reflejado en el abundante
desarrollo y avance de software disponible para la descripcion y control de los procesos
de carburizacién. Un 8raﬁ nimero de los procesos industriales englobados en estas lineas
se pueden considerar como fenémenos de difusion acompaiiados de reaccién en

coordenadas cilindricas.

Corrosién de ductos o tuberias enterradas.

Las tuberias enterradas de acero son usadas para la transportacion de aceite, gas e
hidrocarburos, entre otros fluidos, ya que son ampliamente utilizadas en las industrias
quimica y petrolera. Estas estructuras metdlicas se colocan bajo tierra para liberar el
espacio sobre el suelo y preservar las condiciones ambientales lo mejor posible. Sin
embargo, el ambiente bajo tierra es generalmente agresivo para las estructuras
descubiertas de acero. Esta agresividad la generan las especies idnicas que existen en

este medio. Por lo gue frecuentemente las tuberias se protegen del atague del medio
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mediante la incorporacién de una barrera fisica (o recubrimiento) entre el metal y el
solido. Las técnicas més comunes de prevencién a la conésién usadas para aislar
estructuras de acero, de la interaccién con especies quimicas, son las aplicaciones de
capas de pinturas o revestimientos poliméricos. Otras formas de ptotegerlos son
mediante dnodos de sacrificio, proteccién catédica y / o por corriente impresa entre
otros. Sin embargo, frecuentemente esta proteccién no es suficiente y la tuberia se toma
vulnerable al ambiente (suelo) cuando el sistema de proteccién no actia
apropiadamente. Los defectos puntuales, las picaduras o grietas en la pelicula
protectora del tubo, suelen ser causados por defectos en el recubrimiento al momento de
la aplicacién de las cintas o por dafio mecanico generado durante la instalacién. De
hecho 'la corrosién en grietas debajo de peliculas es un problema comiin en las tuberias
de acero enterradas” [3]. La presencia de una picadura implica la destruccién del tuboy
por consiguiente los componentes quimicos que constituyen la pared del tubo se pueden
dispersar al medio que lo rodea. Aunado a esta problematica la mayoria de los métodos
existentes para la determinacién de la corrosién externa estén basados exclusivamente
en conceptos electroquimicos, puesto que las estructuras enterradas no son faciles de
inspeccionar bajo condiciones de operacién, se usa una técnica de inspeccién puntual en
la linea para estabilizar e integrar procedimientos utiles para generar criterios de
andlisisde riesgos. El indicador de vida 1til de la estructura metélica bajo condiciones de
operacién es de suma importancia para conservar en buen estado estas estructuras.
Inclusive, la meta de muchos tral)ajos es mostrar cémo las mediciones mediante una
técnica electroguimica se incorporan con modelos deterministicos y los resultados
experimentales conducentes a la estimaciéon de la vida util de tuberias expuestas a
diferentes ambientes corrosivos [4] Sin embaxgo, esta preocupacion no se ve
satisfactoriamente resuelta puesto que no se consideran con precisién los fenémenos de
transporte de masa involucrados ni las reacciones quimicas presentes, los cuales suelen

controlar la corrosién localizada [3]. La deficiente integracion de los fenémenos
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difusionales, las cinéticas quimicas y la electroquimica limitan actualmente la
cuantificacién de los procesos de corrosién localizada. La descripcién o cuantificacién
del avance de este tipo de corrosién se complica con el tiempo, al ocurrir la dispersién al
medio de los productos de corrosién, consumirse los agentes agresivos o al infiltrarse al
medio los componentes quimicos que originalmente se transportaban en el ducto. La
aparicién y/o destruccién de especies quimicas, y obviamente sus respectivos
transportes en el medio cixcundante complican su formulacién matematica y limitan la
integracién del conocimiento que permitiria cuantificar la vida ttil de estas tuberias.
Esto también da lugar a problemas metalirgicos en los que la difusién con reaccién

guimica en coordenadas cilindricas es un problema matematico subyacente.

La difusién de cloruros o agentes despasivantes en columnas de concreto.

La corrosién de estructuras de concreto reforzadas con acero es otro prol)lema muy
frecuente en el &mbito metalirgico. Los costos atribuidos a las pérdidas que sufre la
sociedad por consecuencia de la corrosién de las estructuras de concreto son muy
elevados. En este caso ocurre una difusién de algin ién agresivo a través del concreto
desde el exterior hasta la varilla de acero. La difusién del cloruro y el atague del sulfuro
son dos fenémenos principales en el deterioro asociado con la difusién iénica. Ademas, en
cualquier lugar del mundo, el suelo y el agua contienen la suficiente cantidad de
cloruros y de sulfuros para deteriorar las estructuras de concreto [6] Muchos de los
resultados del anélisis de la deterioracién del concreto en ambienteé marinos muestran
la notable participacién de la difusién de iones. La corrosién inducida por el cloruro
suele causar un dafio significativo a las estructuras de concreto reforzado resultando una
reparacion muy costosa [7] La vida 1til de las estructuras se ve incrementada en el orden
en el que se satisfacen las cualidades mecéanicas requeridas para el disefio de estas
estructuras. Aun a pesar de esto, existe una pequefia difusividad de iones nocivos en el

concreto. Por estas razones, el desarrollo de concretos de alto rendimiento con capacidacl
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de resistir la difusién de cloruros y el atague de los sulfuros ha sido un tépico de
investigacién por muchos afios. Esta capacidad de fijacion ae iones nocivos se logra
mediante reacciones quimicas en el seno del concreto gue con dichos iones, forman
compuestos del cloruro o el sulfuro, y que son altamente insolubles. Los resultados
experimentales realizados indican gue la modificacion de la mezcla del mineral decrece
@adualmente la rapidez de la difusién de los iones [8] Ha habido esfuerzos incipientes
en cuanto a la modelacion matematica de este proceso. En estos esfuerzos se ha
reconocido gue {recuentemente se trata de difusion en coordenadas cilindxicas
acompafiadas de reaccién homogénea en el seno del concreto y con reaccién
heterogénea o superficial en la intercara varilla~concreto con o sin dispersién de los

productos de corrosién

Dispersion de la contaminacién emanada a partir de otras fuentes.

La actividad minera pxocluce pxosperidad en las zonas donde se lleva a cabo, pero
indudablemente tiene un impacto ambiental. La mineria frecuentemente involucra
mover mucho material estéril o muy pobre y depositarlos en montes o barracas en las
cercanias de las minas, debido a que el transporte es caro. El procesamiento del mineral
procluce aguas de lavado gue también deben almacenarse en condiciones gue no
afecten el drenaje local y no haya escapes o filtracién de sustancias perjudjciales [9] Sin
embargo, estos jales suelen estar expuestos a la lluvia y /o humedad que contribuye a la
liberacion de los elementos toxicos g/ o valiosos los cuales pueden migrar al suelo y
eventualmente contaminar los mantos acuiferos. La modelacién de estos fenémenos
puede contribuir a su control y /o prevencion. Simi]armenté, durante la combustion del
carbén, se genera una gran variedad de residuos, los cuales cominmente se almacenan
en tiraderos. Debido a la lluvia y a otros factores ambientales suele ocurrir que los
elementos téxicos y o valiosos que contienen estos residuos sean lixiviados vy

hansportados hacia el subsuelo causando con esto una contaminacion de la vegetac.ién,
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el agua y el aire. Con miras a cuantificar y prevenir estos problemas se han construido
modelos del transporte de los contaminantes Iemanados de las cenizas de la combustién
del carbén. Este modelo considera el transporte difusivo, convectivo, la adsorcién y la
reaccién en ausencia de la precipitacién homogénea de los elementos liberados de los
residuos de la combustién [10]. Con estos problemas se pone de manifiesto una vez mas la
necesidad de contar con simuladores que permitan predecir el transporte de

contaminantes en sistemas con geometria cilindrica.

Fuga de material que se transporta mediante una tuberia.

Estudios recientes muestran que los indices de accidentes en tuberias son muy elevados
ya sea por la falta de mantenimiento de éstas o por la mala seleccién del material de
construccién. La fuga de material que se transporta mediante una tuberia produce una
dispersién de algiin componente quimico o petralero hacia el suelo, el agua o el aire
causando generalmente un gran problema de contaminacién y de pérdidas econémicas
para la planta o proceso en cuestion. Orazem y colaboradores [11}] estudiaron y
modelaron la corrosién externa en tuberias enterradas y tuvieron una contribucién
notable al incorporar, en el modelado matemético las reacciones quimicas que pueden
ocurrir en los defectos. Sin embargo, ignoraron que los componentes disueltos o
emanados a partir de una picadura o grieta en las tuberia contribuyen a alterar el
transporte de masa de estos u otros componentes y por lo tanto la corrosién en el sistema.

En un modelo reciente desarrollado por Kennelley [12] se ha tratado de modelar la
presencia de defectos puntuales mediante la solucién de la ecuacion de Laplace, para el
campo de potenciales alrededor del tubo. Sin embargo, las principales limitaciones de
este modelo es que no predice el campo de potenciales a partir de los fenémenos que los
originan como las reacciones guimicas en el suelo, el crecimiento de capas de pxoductos

yel cambio en las propiedacles del suelo en las inmediaciones del defecto, entre otros.
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Estos efectos deben modelarse porque definitivamente modifican a la distribucién del

campo eléctrico en un sistema [13].

Lixiviacién en columnas.

En 8eneral, en una lixiviacién en columna, una cantidad conocida del material se coloca
en el recipiente que posee una geometria cilindrica y se hace correr agua o una solucion
acuosa, a través de los sélidos. También se puede agregar por la parte superior de ésta y
se permite que drene con el tiempo. Periédicamente, se recolectan muestras de solucion
del lixiviante o de la porcién sobrenadante, las cuales se analizan guimicamente.
También, se pueden instalar ventanas de muestreo a intervalos, a lo largo de la altura de
la columna, para muestreo intermedio [14]. En los Procesos de lixiviacion, por ejemplo,
de minerales de cobre en pilas, las soluciones de lixiviacién son continuamente
recirculadas entre la etapa de extraccion por solvente y 1& etapa de ataque del mineral,
por lo cual se procluce una progresiva acumulacién de iones disueltos, siendo en 8eneral
su concentracion en la operacién en estado estacionario bastante alta. La concentracion
de especies disueltas en una solucién de lixiviacién depende de la composicion del
mineral, en particular su ganga, del pH de la solucién lixiviante, de su temperatura y del
régimen de lixiviacién utilizado. Los factores enumerados deben necesariamente
condicionar la solucién lixiviante, al establecerse una relacion, ya sea de equi]i]ario ode
balance dindmico, entre la alimentacién del mineral y la solucién. De esta forma se
buscaré definir adecuadamente los parametros de disefio sobre la base del conocimiento
c]jsponi]:le acerca de las soluciones de lixiviacién utilizadas en planta y las
caracteristicas que en ellas se logran de acuerdo a la constitucién de la ganga. El estudio
que se desarrolla en la referencia [15] contempla la especificacion de experimentos para
la obtencién de pardmetros cinéticos y el desarrollo de metodologias de calculo que,
incluidas en un modelo, permitan la simulacién del comportamiento de las soluciones en

un circuito cerrado que incluye lixiviacién en una pila dindmica y extraccion por
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solventes para la recuperaciéon del cobre. El trabajo desarrollado en la referencia [16]
resalta la importancia y las necesidades requeridas para un buen andlisis de los
mecanismos involucrados. El modelo del proceso que ocurre en un monton delixiviado se
hace en dos fases. La primera es simular la difusién de la solucién a través de las
particulas, esta fase consiste en dos modelos, el primero para la difusién entre las
particulas (modelo de particula) y el otro para la difusién y el movimiento de la solucién
entre las particulas (modelo del lecho). Estos dos modelos estan acoplados debido a la
igualdad del potencial en la superficie de la particula (intercara de particulas y el
lecho) y el flux masico en la superficie de la particula. La segunda fase del modelo
simula: (a) el movimiento y la difusién del reactivo en el lecho y en las particulas, (b) la
reaccion quimica del reactivo con los reactantes, (c) la difusién radial de las especies del
disolvente en la particula y (d) el movimiento vertical de los productos de reaccién a
través del lecho. Todo lo anterior describe el proceso de lixiviacién en columnas, el
desarrollo y la necesidad de nuevos modelos que aguden a comprender y predecir el
comportamiento en general y detallado del proceso tomando en cuenta a todos los

diferentes fenémenos que estan involucrados.

Sinterizacién de ceramicos.

La sinterizacién es el método para la fabricacién de piezas a partir de polvos cerdmicas o
metalicos sometidos a una temperatura por debajo de su punto de fusién. Esto se logra
con base en la adhesién entre particulas. El polvo se compacta en un molde con la forma
deseada, que puede o no tener geometria cilindrice, y luego se mantiene caliente por un
tiempo necesario para que se forme un objeto sélido. La sinterizacién en algunos casos
esta controlado por el proceso de difusién. Los movimientos de masa gue ocurren
durante la sinterizacién conducen a la reduccién parcial o total de la porosidad que
existe entre las particulas, seguida del transporte de materia debido a la di{usién,

evaporacion y la condensacién entre otros mecanismos. Fn la etapa final los atomos del

1
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metal se mueven a lo laxgo de las fronteras de los cristales entre los poros internos,
distribuyéndose la masa por el volumen interno y las paxédes lisas del objeto. La
mayoria, si no todos los metales pueden ser sinterizados. Se puede obtener mejoras en las
propiedades del material obteniéndolo por el proceso de sinterizacién. Fn el futuro
deben de aplicarse nuevas técnicas para la sinterizacién de compuestos ceramicos, por
ejemplo: sinterizacién de compuestos ceramicos de espesor clelgado, el laminado metal-
ceramico y dispositivos para geometrias complicadas ademas de la tipica geometria

cilindrica.

Difusion del oxigeno y del diéxido de carbono en la sangre.

August Krogh nacié en Greena (Dinamarca) en 1874. Estudié Zoologia en la Universidad
de Copenhague, en la cual obtuvo la licenciatura en 1899, Fn 1906 realizé junto con su
esposa, Maria, importantes estudios sobre la presion del oxigeno y del diéxido de carbono
en la sangre, revelando importantes conclusiones de la fisiologia respiratoria. Por estos
trabajos le fue concedido el Premio Nobel en el afio 1020. En los afios anteriores, existian
dos hipotesis sobre el aporte e intercambio de axigeno al organismo: una se basaba en la
creencia de una secrecién de oxigenc; la otra, en gue el intercambio gaseoso tenia lugar
por una difusién del oxigeno a través de las paredes pulmonares. Los estudios e
investigaciones de Krogh sobre la respiraciéon en los animales, y las observaciones
realizadas durante su expedicién a Groenlandia sobre la presion de oxigeno y diéxido
carbénico en las aguas naturales, aclararon definitivamente este enigma. El primer
obstaculo que tuvo que salvar el investigador danés fue determinar las presiones de
oxigeno y de diéxido de carbono en la sangre. Esto lo resolvié con la invencién de un
aparato que denominé micronémetro. A partir de aqui pudo concluir que existia una
difusion gaseosa por medio de los alveolos pulmonares. Estas conclusiones le sirvieron
para investigar en qué condiciones se realizaba el aporte de oxigeno necesario para

mantener vivos los tejidos del organismo. Realizé modelos sobre la difusién del oxigeno
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en los tejidos organicos y en los tejidos musculares. La regulacién motora de los capilares
es fundamental para el mantenimiento de la vida, ya que la extensa red capilar de los
pulmones pone en contacto la sangre circulante con los alvéolos pulmonares, y a traves
de las paredes de estos alvéolos y de las paredes de los capilares tiene lugar el
intercambio del oxigeno y del diéxido de carbono. Los trabajos de August Krogh
sirvieron para conocer exactamente los mecanismos mas intimos de la regulacién capilar

[17].

Los procesos anteriores tienen varias caracteristicas en comiin:

~ Son problemas de transporte de masa, en los cuales su solucién matematica ha sido
limitada, ya que no hay soluciones analiticas disponibles.

~ La geometria del sistema suele ser cilindrica. Esta caracteristica aparentemente ha
generado una variedad de simplificaciones mateméticas para enfrentar esta
complicacién. Cabe sefialar que muchos de estos problemas tienen simetria radial de
manera que el flux en la direccién tangencial se puecle descartar.

~ Estos problemas de transporte de masa presentan en su dominio la participacién de
reacciones quimicas tanto heterogéneas como homogéneas. Estas reacciones suelen ser
de diversa indole: de adsorcién-desorcién, intercambio iénico, 4cido-base, complejacion
etc. La presencia de la reaccién quimica, cuya velocidad se puede concebir como una
funcién de la concentracién de la especie que se transporta, contribuye a limitar la
clisponibi]iclad de las soluciones matemaéticas analiticas a estos prob]emas y forza el uso
de técnicas aproximadas.

~ La informacién requerida es el conocimiento del grado de dispersién de una sustancia,

es decir su concentracion, como una funcién del tiempo y la posicion.
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~ La solucién de estos problemas, hoy en dia, necesariamente involucra la aplicacion de

técnicas numéricas que al menos proporcionen una solucién aproximada alos mismos. -

Objetivo del trabajo
Desarrollar un modelo matematico para resolver problemas de difusion aplicanclo la

técnica de las diferencias finitas.

Para alcanzar este objetivo se plantea realizar las actividades siguientes:

L~ Desarrollo de un modelo matemético generalizado.

2~ Solucién por medio del método de diferencias finitas explicito del modelo
generalizandose asi un simulador del proceso de difusién con reaccién quimica.

3.~ Validacién del simulador con una solucién analitica.

4.~ Verificacién del simulador para diversos casos extremos.

5.~ Validacién usando datos experimentales disponibles en la literatura.

14
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REVISION DE LA LITERATURA
Solucién del modelo

Es claro gue no existe solucién analitica para la ecuacién de difusién con reaccién, con
coeficiente de difusién variable, con condiciones de frontera no homogéneas y en
coordenadas cilindricas. Por lo gue en este caso para obtener la solucién de este
problema es recomendable hacer uso de un método numérico aproximado tal como: el
método de diferencias finitas. Entre las técnicas de diferencias finitas se encuentran:
Método explicito, Método implicito y el Método de Crack Nicholson (técnica implicita).
Estas técnicas numéricas se basan en la conversién de las derivadas en expresiones

algebraicas para encontrar la solucién de un determinado pro])lema osistema [18].

Método de solucién

El Método de Diferencias Finitas permite obtener una solucién aproximada de las
ecuaciones diferenciales y tomar en cuenta las condiciones de frontera y la condicién
inicial qgue marcaran el punto de partida en la solucion del problema. Un esguema
explicito es aquel en el que la variable para la cual se desea resolver el problema se
puede escribir explicitamente y por lo tanto puede ser evaluado en término de otras
cantidades ya conocidas [‘20] El método explicito, considera valores de propiedad
conocidos a priori para evaluarla a un instante de tiempo futuro en cualquier posicién i j.
Estos nuevos valores de propiedad (concentracion, temperatura) sirven como entrada a
un célculo posterior, y asi sucesivamente hasta que se alcance el tiempo final al cual se
desea conocer el valor de la propiedad de transporte en cada posicién. Este método
presenta un inconveniente que reside en la eleccion del intervalo de tiempo que se usara
durante el calculo de propiedad (concentracion, tempemtum) [19].

El sistema se discretiza en un niimero variable de puntos formando una malla o matriz de

forma rectangular. Estos puntos son conocidos como nodos y se supone poseen toda la
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masa del componente realmente contenida en el volumen asociado. La aplicacion del
Método de Diferencias Finitas sobre el sistema dara como resuitado conocer el valor de
la funcién incégnita en cada uno de esos nodos. El niimero y disposicién de los mismos
depende de la exactitud que se desea en las soluciones. Entre mayor sea el nimero
considerado de nodos, la solucién aproximada serd mas 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 gue se realice una iteracién se genmerard un error de redondeo por la
computadora, y su magnitud dependera de cuantas operaciones realice por iteracion y
del mimero de iteraciones necesarias para que la solucién numérica converja [19].

El método involucra dividir el sélido en un nimero de volimenes, cada uno asociado con
un nodo. Este método aproxima la funcién incégnita en cada nodo por su desarrollo en
seriede Taq lox [QO, ‘21] Para obtener las ecuaciones nodales se aplica un balance de masa
en cada uno de ellos [ecuacién 37]. Esto resulta en una ecuacién algebraica cuya
solucién permite obtener la concentracién de cada nodo en términos de las
concentraciones de los nodos vecinos. El resultado de la técnica de dj{exenciés finitas es

un conjunto de necuaciones algebraicas, una por cada nodo en el sélido.

Criteriode estabilidad

El criterio de estabilidad indica el valor minimo que puede ser utilizado para que exista
estabilidad numérica de la solucién de las ecuaciones Yy no haga problemas de que
alguno de los denominadores sea cero, es un limite bajo el cual las ecuaciones dan
resultados coherentes. Si no se cumple este criterio, la salucién de la ecuacién es
inestable, por lo tanto, el criterio de estabilidad es una desigualdad que se debe cump]ix
para ciertos intervalos de niimeros en los cuales las ecuaciones se comportan. Con este
criterio se garantiza que las ecuaciones de diferencias finitas converjan a la solucién

apxoximada.

16



REVISION DE LA LITERATURA

Errores de redondeo computacional

Cualgquier solucién numérica, incluyendo algunas veces una solucion analitica exacta a
una ecuacién diferencial parcial (EDP), puede ser afectada debido al nimero finito de
digitos en las operaciones aritméticas. Fstos errores se denominan de redondeo y
aparecen debido a las aproximaciones que se hacen en cada qélculo sucesivo dentro de

cualquier esquema numérico de solucion [20].

Exrores de discretizacién

Por otro lado, los errores de discretizacién son cansados por el reemplazo de un problema
continuo por uno discreto y se define como la diferencia entre la solucién exacta de la
EDP y la solucién exacta de la aproximacion de diferencias finitas. Este error c]isminuge

al incrementar el nimero de nodos en el sistema [‘20]

Errores de truncacién
Considerando estos errores, se sabe que el método explicito es adecuado, sin embargo,
para garantizar que este método sea convergente hacia la solucién exacta, se debe

aplicar el criterio de estabilidad [20].

Diagmma de ﬂujo

Un diagrama de flujo es la representacién gréfica de un algoritmo. También se puede
decir que es la representacion detallada en forma @é{ica de cémo deben realizarse los
pasos en la computadora para producir resultados. Se desarrollan antes de empezar a
codificar el programa de manera gue se tenga una visién de conjunto de las operaciones
que se van a ejecutar, puntos de ramificacién, etc. Esta representacion @é{ica se da

cuando varios simbolos (que indican diferentes procesos en la computaclora), se
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'relacionan entre si mediante flechas que indican el orden en el que se deben de ejecutar
los procesos. Los simbolos utilizados han sido normalizados por el instituto
norteamericano de normalizacién (ANS] Normalization of Symbols American Institute).
Su correcta construccién es sumamente importante porque, a partir del mismo se escribe
un programa en algin Lenguaje de Programacion. Si el Diagrama de Flujo esta completo

y correcto, el paso del mismo a un Lenguaje de Programacién es relativamente simple y

directo [23-25,27].

Algoritmo computacional

Un algoritmo es un conjunto {inito de instrucciones o pasos gue sirven para ejecutar una
tarea o resolver un problema. La palabra algoritmo se deriva de la traduccién al latin de
la palabra arabe alkhowarizmi, nombre de un matemaético y astrénomo arabe que
escribié un tratado sobre manipulacién de niimeros y ecuaciones en el siglo [X [26]. De
un modo més formal, un algoritmo es una secuencia finita de instrucciones realizables,
precisas y finitas, cuya ejecucién conduce a una resolucién de un problema. Las
caracteristicas mas relevantes de los algoritmos son:

®  Finito:un algoritmo debe siempre terminar clespués de un nimero finito de
Pasos.

* Definido: cada paso de un algoritmo debe ser definido en forma precisa,
estableciendo las acciones gue van a efectuar clara y rigurosamente en
cada caso.

® Fntradas:el algoritmo tiene una o mas entradas, es clecir, cantidades gue se
introducen inicialmente al algoritmo antes de su ejecucién.

» Salidas: un algoritmo tiene una o mas salidas, es decir, cantidades que
tienen una relacién especifica respecto a las entradas.

®  Flectivo: signi{ica que todas las operaciones al ser realizadas en el
algoritmo, deben de ser lo suficientemente bésicas de modo que pueclan en
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principio ser llevadas a cabo en forma exacta Yy en un pexioclo de tiempo
finito.
Enla practica, para evaluar un buen algoritmo se considera el tiempo que requiere su
ejecucion, esto puede ser expresado en términos del nimero de veces que se ejecuta cada
paso. Gracias a la capacidad para comunicar los pensamientos mediante algoritmos, se
pueden construir méquinas cuyo comportamiento simula, en a]guna medida, la
inteligencia. El nivel de inteligencia que simula la méqu_ina esta limitado por la

inteligencia que podamos comunicarle por medio de algoritmos [‘27]

Implementacién del modelo en la computadora

Visual Basic es uno de los primeros lenguajes de programacioén que incorporan un
verdadero entorno WYSIWYG (lo que ve es lo que obtiene). Un programa de Windows
ofrece un alto grado de interaccién con el usuario ya que utiliza los elementos graficos

que forman los objetos gue ve el usuario en su ventana.
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- DESARROLLO DEL. MODELO

En este capitulo se presentan los pasos seguidos para la elaboracién de un modelo

matemético que simula uno de los diferentes casos mencionados en la introduccién.

IJ.-' PIOCSGO a modelax

De acuerdo a los objetivos ya establecidos se desea obtener un modelo aplicable a
distintos procesos los cuales tienen caracteristicas comunes y que se engloban a
continuacién.

El proceso a modelar incluye la existencia de un defecto (provocado por agentes
externos) sobre la superficie o a través de la pared en un ducto o tuberia inmersa
(enterrada) en diferentes electrolitos. En particular se analiza una tuberia enterrada. El
electroljto, la tierra o subsuelo es el sistema el cual contiene especies, ionicas o
moleculares, y éstas son las gue interactiian con la tuberia, estructura metélica. Este
andlisis, no proyecta las causas gue originaron dicho defecto, sino busca conocer el
transporte de los elementos gue interactian en el sistema; es deciy, el modelo se enfoca
solamente a la parte externa del tubo y el medio que lo rodea. La Fiaura 1, muestra el
esquema 8eneral del sistema. En una zona del ducto, se localiza un defecto, del cual se
conocen dimensiones, posicion y propiedades especificas que lo describen. Ademas se
cuenta con una descripcién cuantitativa de los fenémenos que en él ocurren o se generan,

por ejemplo, reacciones quimicas.
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Zona del defecto

Zona afectada por la presencia
del defecto

Figura. 1. Localizacion del defecto en una tuberia.

[2-- Sistema

Para un mejor andlisis y entendimiento del sistema, en la Pigura 2 se presenta una vista
de un corte del mismo. En la figura se puede distinguir la zona que compone el sistema:

un cilindro hueco que rodea al ducto o tuberia.

Sistema

Interior del tubo \

Figuya 2. Corte transversal de la tuberia y del sistema.
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L5~ Mecanismos participantes

Los mecanismos de transporte de masa que podrian estar involucrados en el sistema
analizado son: conveccién, reaccién quimica y difusion. La conveccién involucra la
difusién acompafiada de movimiento del fluido. La reaccién quimica “genera” masa o
“consume” masa. La difusién involucra el movimiento de especies a distancias atémicas o
moleculares; este mecanismo se presenta esencialmente en sélidos. El mecanismo de
difusién puede estudiarse bajo dos enfoques: atomistico y fenomenolégico. El enfoque
atomistico estudia los mecanismos de difusién al nivel de la estructura cristalina, su
proposito es encontrar las relaciones entre la difusividad y la microestructura y se
considera que la difusién ocurre al darse un desplazamiento de diferentes particulas
(&tomos, iones, moléculas), es decir, a nivel atémico. El enfogue fenomenolégico estudia
con qué rapidez se transporta el soluto dentro del solvente sélido y cémo se puede
expresar esa rapidez en funcién de pardmetros que sean medibles. Este es el enfoque que

se aplicara en este trabajo.

4.~ Ecuaciones de fenémenos de transporte aplicables al proceso

A continuacién se mencionan algunas ecuaciones de fenémenos de transporte que

pueden ser utilizadas para modelar los procesos metalirgicos.

L41.- Dindmica de fluidos

L411.- Ecuacién de continuidad del fluido

La ecuacién de continuidad representa un balance de masa que requiere la velocidad
de acumulacién de la masa dentro de un volumen de control en el fluido que es la

diferencia entre la velocidad de masa que entra y la que sale en ese volumen.
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En notacién corta, la ecuacién de continuidad es:

V.V:aAp 1
ot

Donde v = velocidad del fluido y como es un vector, posee mdgnituc], direccién y sentido.

La ecuacién de continuidad para el fluido en coordenadas cilindricas se escribe:

op 10 1 o 17
: = =0 2
6! + r ar(prur)+ r ae(p000)+ az(pzuz) )

Donde p corresponde a la concentracién méasica del fluido en cuestioén y los subindices a

las concentraciones en esas direcciones, v, corresponde a la componente en la direccién
v, corresponde a la componente en la direccién yu, corresponde a la componente en

la dixeccién =

Esta ecuacién junto con las ecuaciones de movimiento y energia permiten discernir el
comportamiento del fluido mediante la cuantificacién de las distribuciones de sus

velocidades.

[42- Tmnsporte de masa

1421 ~Ecuacién de continuidad del componente

La ecuacién més general gue describe el transporte de masa en el sistema es la ecuacién
de continuidad del componente. Por lo tanto, se parte de la aplicacién de la ecuacion de

continuidad para un componente “A"en coordenadas cilindricas yen unidades molares

g mol ]

cm?®

.‘3;4 +(i 6af(r M) : aaé (v e -, )] = R, 3
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6C - “an
Donde a”’ es la variacién de la concentracién del componente “A “con respecto al
. 6 . ’ Han . .
tiempo, P (rN y ) es la variacién del flux del componente “A " en la direccion ry lo
r .

correspondiente en la direccién®, z R4 esla reaccién homogénea.

1422-1* Ley de Fick

Difusién debida a un g!ac].iente de concentraciones:
Las moléculas que se encuentran en solucién no estén estaticas, si no mas bien se
encuentran en constante movimiento y como resultado de ese movimiento existen
colisiones entre las moléculas vecinas. En la regién de mayor concentracion, las
colisiones son méas probables que en la regién de menor concentracién por lo que se
genera un gradiente de colisiones:

jSC):pAWSC)z—DAVpA 4
Donde jff) representa el flux masico del componente A" debido a los gradientes de

(©)

concentracién, p, es la concentracién masica del componente A} w!) es la velocidad

de difusién ordinaria respecto al centro masico del sistema y D 4 ©s el coeficiente de

difusion. Esta esla 1° Ley de Fick generalizada.

En una direccién, esta ecuacién describe la rapidez de transferencia de soluto a través de

una superticie Sla expresion matematica de esta leg es:

5

Donde J f{ es la densidad de transporte de particulas, es decir, el niimero efectivo de

particulas que atraviesan en la unidad de tiempo un érea unitaria perpendicular a la
direccién en la que tiene lugar la difusion. Esta ecuacién difusiva representa

exclusivamente el flux de soluto debido al gradiente de concentracion en la direccién x.
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D, es la difusividad del soluto en el solvente y -agc-’i es el gradiente de la concentracién

de soluto en la direccién de x. Esta ley permite determinar o modelar el transporte

unidireccional de un componente en estado estacionario.

1423~ 2" Ley de Fick

Si se considera el transporte puramente difusivo (sin 1eaccién), y debido solamente a
gxadientes de concentracién en estado inestable, es necesario ;ecunit ala2 leg de Fick.
La sesuncla leg de Fick, describe la variacién de la concentracién de la sustancia que
difundeen el espacioy en el tiempo.

aC—l

2 2 2
€, [0 120, 17, 7, ;
ot or r or r° 06 oz

La suposicién de que no hay movimiento del fluido re-stringe su aplicabilidad a la
difusién en sdlidos o liquidos estacionarios y a sistemas binarios de gases o liguidos.

Tampoco considera reacciones homogéneas por lo que su uso también es muy restringido.

1424 - Ecuacién de Nemst-Planck

La ecuacién de Nernst-Planck permite tomar en cuenta al gradiente de concentracién y
una diferencia de potencial eléctrico que pueden hacer que los iones se muevan de un

lado al otro en una solucién.
N,=-DVi-Cvy-—p|vi+ ¢ |wy 7
e ky, T

.e2

. . . D
En esta expresién se usé la relacion de Einstein, G = 2 donde £, esla constante de

B
Boltzmann y 7 la temperatura. La relacién de Einstein conecta la conductividad con el
coeficiente de difusion. Esta ecuacién permite incorporar el efecto del campo eléctrico

en la evaluacién de un transporte puramente difusivo.
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Una expresién atin més general para calcular el flux de una sustancia debe incluir los

efectos de otros factores.

Asi, cnando los iones estén en solucién, ocurren tres mecanismos de movimiento:
movimiento browniano, movimiento debido a un campo eléctrico y la difusién debida a

un gradiente de concentraciones.

Movimiento debido a un campo eléctrico:
El transporte de carga es acelerado por la atraccién eléctrica debida a un campo
eléctrico. Después de cada colisién la velocidad disminuye y la recuperacién de la

aceleracién eslenta debida a la atraccién del transporte de carga y al campo eléctrico:
jz(iE):pAw,SE):_pAkAV(D 8
Donde j/(f) representa el {lux mésico del componente ‘A" debido a los gradientes de las
fuerzas externas, p, es la concentracién mésica del componente ‘A’ wf,"') es la difusién
eléctrica; velocidad de migracién del componente ‘A’ k, es la migracién del

coeficiente de difusién (movilidad) y @ es el potencial eléctrico.

Dado que el flux masico puede incluir componentes, debido a los 8rac]jentes de
concentracién, presién, temperatura y fuerzas externas, la ecuacién representativa es:

= ;@) (e (T (E)
Ny=Jjy ' +Ji +Ji + g 9

Donde N 4 representa el flux molar del componente A" respecto a un sistema de

referencia {ijo.

Esta expresion del flux es la que se debe sustituir en la ecuacién de continuidad del

componente [ecuacién 3, en la pagina 23] para cuantificar su transporte.
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L3.~Modelo a resolver

131.- Sistema a modelar

Lo gue interesa obtener es la variacion de la concentracién y los gradientes de
concentracién a diferentes tiempos y con diferentes condiciones a la frontera, por lo que
se adopta una percepcién microscépica. Se comsidera una geometria de sistema
consistente de un cilindro hueco que cubre un tubo y que contiene parte de un defecto
puntual o en una zona y cuya manifestacién es angular y axialmente simétrica de
manera que angularmente no se presentan gradientes atribuibles a este defecto. Este
sistema puede representarse por el plano mostrado en la Figum 3. Dicho plano
representa una proyeccién del sistema en r-z y corresponde con el sistema real debido a

que el eje de simetrialo genera. Este tipo de sistemas se conoce como axi-simétrico.

z (eje de simetria)

Figura. 3. Esquema del sistema a modelar. Se muestra un rectangulo en el plano r-z.
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152.- Simp].ificaciones y suposiciones

A continuacién se describen las simplificaciones y suposiciones utilizadas para acotar el

problema.

1.~ Sistema sin agitacién

No se considera el término por conveccién (o movimiento del fluido) ya que en el estudio
planteado no se cuenta con un fluido, sino que es una difusién en sélido. Sin embargo, es
posible estimar con menor precisién el ptol)lema convectivo utilizando coeficientes de

difusién modificados para tomar en cuenta este fenémeno.

2~ Campo eléctrico y térmico

No se considera el término asociado al transporte debido a la presencia de un campo
eléctrico ni térmico ya gue éstos campos no se consideran, porque no se esta modelando
el transporte de calor ni el transporte de masa de iones asociado a un campo eléctrico

(peto pueden ser incluidos para otro analisis mas completo), por lo que la ecuacién se

reescribe como:
N,=JS 10
Por lo tantola ecuacién de Nernst-Planck se simplifica a:
oC
N, =-D,—* il
Ar A ar
oC
N, =—D, A 12
Az A 62

3.~ Simetria del defecto

Por la forma del defecto, un anillo y la simetna del defecto, el sistema es radial. Por lo

aN . .
tanto, d; =0, i. e. no se considera flujo en la direccién @, por lo que la ecuacién de

continuidad queda:
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oc, (1af _ac of.aC
K | Lo p X} 9fp Lull_p
ot [rar(”arJ az["azD # B

Donde ya han sido sustituidas las ecuaciones 11 y 12.

4.~ Coeficiente de difusion variable

El coeficiente de difusién es funcién de la temperatura; de acuerdo a:

D,=Do exp[_%] ' 14

Esta ecuacién es conocida como la ecuacién de Arrhenius.

Si el coeficiente de difusién no solo depende de la temperatura sino también es
dependiente de la concentracién D = f{C) entonces la expresion 14 se puede reescribir
como:

D, =Doexp[*kQ_T} (%) 15

Cabe sefialar que para que esta ecuacién sea utilizada en el simulador, el usuario debe
de afiedir el término de la dependencia de la concentracién en Private Sub
Labell2 Click() localizada en el cédigo de la “Forma 3" lamada “Propiedades y
parémetros“. La légica utiliza en el modelo para considerar los coeficientes de difusion

se muestra como:

-

2o

)

Do exp

-
~ (%)

Do exp'

D,,,—>D - D

A-sistema

zlc

PA(o)

5.~ Estado inestable

Esun prob]ema en estado inestable por lo gue la concentracién del componente ‘A" en

todo el sistema varia con el tiempo.
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ac,
ot

=0 , 16
6.~ Reaccién quimica homogénea en el sistema
Existe reaccién quimica homogénea del componente 4 "con otro componente D "que
se tiene en el sistema.

A+dD > productos 17
gue da origen a un término de generacién o consumo de componente ‘A

R, =-K,C,C, 18
Donde K, es la constante de la velocidad de reaccién homogénea por unidad de
volumen y Cp es la concentracién del componente D, Esta reaccién permite considerar

r - . 4 “ ” - - . - .7 -
una precxpltamon, adsormon o] {l]dClOI‘l de A o mclusxve un 1ntercaml)10 10n1Co.

7~ El defecto

Exn cuanto a su extensién en la direccién 7, el defecto que se desea considerar puede ser
puntual, una zona o toda la superficie que contacta al tubo. Es decir su localizacién es
sobre la superficie interior del sistema cilindro hueco. Por lo tanto, tiene una longitud
variable desde un punto hasta lo largo del sistema. En esta zona los fenémenos que

ocurren se pueden manifestar como:

a) Reaccién quimica heterogénea
Puede ocurrir una reaccién quimica heterogénea la cual es del tipo:

A+bB — productos 19
Donde “A"es el componente que se transporta y ‘B "que es otro componente que estaria

en la zona de reaccién.
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b) Flux convectivo.

También es posil)le gue en este defecto se tenga una entrada o salida del mismo
componente ‘A "g gue 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’

cuyosigno indicaria si entra o sale del sistema.

c) Concentracién conocida ‘A"

Otro de los casos gue se podria presentar en el defecto, es la de una concentracién
conocida y constante que rodea esa zona. Esto puede ocurrir cuando se tiene una fase, en
dicho lugar, que tiene una elevada y constante actividad de ‘4”0 qgue de alguna

manera {ija su concentracién a un valor conocido.

- 8.~ Propiedades del solido
Se considera un sistema mucho més grande que la zona alectada por el defecto para
obtener una perspectiva mas amplia del comportamiento del transporte de masa del

componente en cuestion.

9.- Fronteras aisladas

La frontera lateral izquierda del sistema [en z2=0 ry, <r< rR“] (ver Figura 4, en la

pagina 36) se ha ubicado a la mitad de la longitucl del defecto, por lo que representa un
plano de simetria respecto a z” Por lo tanto se puede considerar como una frontera
aislada por lo gue no entra ni sale ningin tipo de fluido. De forma parecida, la {rontera

horizontal inferior [en zp < z <L, r= rR,,,] se comporta similarmente ya que en esta

regién la superticie exterior del tubo no reacciona, ni tiene fuga (puesto gue se encuentra

fuera de la distancia dafiada) y se comporta como una pared aislante para el transporte
de™d”.

)
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10.- Fronteras de concentracién conocida

En la frontera lateral derecha del sistema [en z = Z, Fpiw ST SPp., ] existe una

concentracién conocida y constante, lo cual puede ocurrir cuando se tiene una {ase, gue
posee una elevada y constante actividad de Ao que de alguna manera fija su
concentracién a un valor conocido. Similarmente la frontera horizontal superior [en O<

2<L,r= Tex | se encuentra representada por una concentracién conocida.

15.5.~ Condicién inicial

Se puede establecer que al inicio, todo el sistema tiene una concentracion conocida, es
decir que en el estado inicial el sistema esté completamente definido. Por lo gue se
considera la concentracién inicial de acuerdo al problema gue se quiere simular, por
ejemplo, se tiene en el sistema (electrolito) una concentracién de cloruros gue avanza

hacia la estructura metélica, entonces esa se toma como la concentracién inicial.

ClL

C(r,20)=C C 20

wmiciol conacida i

154 - Condiciones de frontera

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

se ha realizado este estudio.

32



DESARROLLO DEL MODELO

»

Frontera 2. Concentracién conocida

r=Rex »

Frontera 3.
Concentracién

% Frontera D.Zona del % Frontera 4. Aislada

defecto

ZD—|

L =longitud del tubo %

0 Z

Fronteral.

Aislada

AN

=0 —»

> 7

Z

L

Figura. 4. Esquema en el que se indican las diferentes fronteras en el sistema.

Frontera I: Superficie sellada o aislada.

Esta frontera estd localizada en el plano de simetria qgue divide al defecto
simétricamente y define toda una superficie aislada por la cual no ocurre ningin tipo de
transporte. Esta condicién se aplica basandose en la condicién de simetria en la direccién

zque se da ala mitad de la zona del defecto.
CFE1L

rRin <r< chx

z=0

Porlo tanto
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Frontera 2: Concentracién constante.

Asumiendo que se considerara un sistema mucho més g,mnde que la zona afectada por el
defecto, se puede aplicar esta suposicion. Aunque este modelo puecle ser facilmente
modificado para incorporar otras condiciones en esta frontera. La frontera 2, esta
definida por una concentracién de reactante conocida.

CE2

r=r,
O<:<L

C(r,z,0)=C =C; 25

conocida
Frontera 3: Concentracién constante.

Al igual quela frontera 2, se define una frontera de concentracién de reactante conocida
utilizando los mismos argumentos anteriores.

CEba

Trin ST STpey

z=L

Clr,z,1)=C =Cy 24

conucida
Frontera 4: Frontera aislada.

Frontera esté definida para z>zp Al estar en contacto con el tubo se tiene una condicion

de aislamiento ya que en esta region el tubo no reacciona o no tiene fuga.

CFE4

p<z<lL -—4 =90 v 5
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Frontera 3: Zona de reaccién, defecto o fuge.
En esta parte del sistema se modela una super{icie de extensién variable (z7) en la cual

pueclen ocurrir diferentes fenémenos.
CE5.

r= rRm

O<z<zp

a)Una reaccién quimica heterogénea
R,=-K;C, C, 26
Kjses la constante de la velocidad de reaccién en la superficie y Cges la concentracién

del componente ‘B

b) Un flux conocido, N, 6
N,=-K,c, -C, ) o7
Donde K4 es el coeficiente de transporte de masa de la especie '."4’,' C 4, €8 la
concentracién del componente “4 "en el seno del fluido y € e, ©S la concentracién del
componente ‘A’cuando r=r,

Rin -

¢) Una concentracién conocida

Clre,»2,1)=C =C 28

conncida T Agy

Se hace la aclaracién de que en la superdicie, cuando r =r,,, para los tres diferentes

tipos de trontera, la concentracién esla misma.

| 16.~ Solucién del modelo

En este trabajo se ha elegido utilizar el método de diferencias finitas de modo explicito

(ver ecuaciones 33-37) para resolver la ecuacién 13 pagina 29, con sus condiciones a la
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frontera (ecuaciones 22-28). La razén por la que se utiliza esta técnica es que resulta ser
practica al desarrollar y generar las ecuaciones de los nodos caracteristicos y por su

< il , -,
sencilla’ aplicacion enla programacion.

L61.~ Obtencién de las ecuaciones nodales
Balance 8enetal;

La técnica seguida en este ttabajo se basa en realizar un balance molar del componente
“A”"en cada uno de los nodos. El balance se expresa como:

Entrada + Generacién = Salida + Acumulacion 29
Después, cada uno de los fluxes gue entran al volumen del nodo se define en términos de

diferencias finitas, en vez de derivadas. Asi las entradas a un nodo se pueclen expresar

S CEAR RS )

Pero expresada en términos de diferencias finitas, donde A es el area, Dy es el coeficiente

comor

de difusién del componente 4"

La generacién dentro de un nodo se puede deber a una reaccién quimica homogénea
A+ D > productos (ecuacién 17) cuya velocidad se puede expresar como:
G=R)JV = G=-K (C,C,V a1

Donde K, esla constante de velocidad de reaccién.

La acumulacién de 4 “en el volumen se calcula a partir de la variacién de las moles de

A ”respecto al tiempo

e = i(moles de AA) _ d(VC.4) v dC4 %0

d(tiempo) dt Y dt
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Discretizacién

Uno de los primeros pasos o etapas para establecer un esgquema de diferencias finitas
para la resolucién de una ecuacién diferencial parcial (EDP) esel reemp]azo del dominio
continuo del prob]ema original POor una malla o red de nodos con volumen, tal y como se

muestra en la Figura 5.

Az
©, M) p—— N, M)
r=Rex — o - ﬂ
» L o L J
Ar
» ® [ [
» ® ° [ q
r=Rin—Y - - - a
©,0) ™, 0)
|k ——
r=0 —v_ L

igura.D.Mallaenla se indica la numeracién utilizada en este problema.
que

A continuacién se muestra el desarrollo detallado de la ecuacién en diferencias finitas

para un nodo general i, j representativo de todos los nodos internos.

Nodos internos
En un nodo interno (I,]/e para el cual O< i <N y 0< j<My ap]icando el balance

sefialado en la ecuacién 29 de la pégina 36, se obtiene:
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r Az
0, M) | E— ™, M)
r=Rex v v w L |
L o o o q
G, j+1)
N
L o o o 1
(-1, ) @, ) (+1,])
5 ™ o °
G, J-1)
r=Rin—Y r - Ma -__‘L.l
©, 0) (N, 0)
le »l
I 1
r=0 L

Figura‘ 6.Mallaenla que se representa la numeracién utilizada en ¢l simulador.

D€y =C AT, _D,(C.=C,)AT, D, (C,y=Cop ),
Az Az Ar
D, \C..-C . AE . c'-C. .
- . ( = A “!H)' ! —KI Ci.j CD Vi,j = VIJ { I'JAI = ] 33
r \

Donde la notacién utilizada se menciona en la seccién llamada Notacién localizada en la

péagina l.

Dividiendola expresién anterior entre el volumen se tiene:

_ DA (Cl.j —Ci+l.,/ )ATI_I - DA (CIJ _Cf-l._l )AT'_L_B{ @I.J —g_i._kl )AI',.I
AzV,, AzV,, ArV,,
_Pa (_9.1 ﬁc"-ft'_),A,E'v‘, K E Cs Cu=C., 54
Arv,, ’ At
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De igua] {orma, multiplicanclo la expresion por At,se tiene:
DA (Ci,j _Cm,j)ATi,jAt D, (Ci,j-CimlJ)AT‘:,j At DA tC ,—C )Ali,; At

0w i
AzV,, AzV,, ArV,,
D, \C. . -C, . JAE, At .
—_ A( o ol I) 2 -K C 'CI) At+C,- =C N 35
ArV T 'j
Ly
Desarrollando los paréntesis se tiene:
_DaAL, Atc, .+.D'1 AL, A'cM - D, AL, At o+ Da AL, Al C.,,
AzV,, Y AzV, T Az, T AzV N
i, Iy [¥] ij
D, Al At D, Al At D, AE, ; At D, AE, At
- + : - + :
ArvV,, Y arv,, YU arv, Y Ary, VT
-K,C,,C,At+C,, =C'i, 36

Reordenando términos se llega a:

. D AT, At 2D, AT, At D, Al At D, AE, At
=l H |1 L Mo A M _K.CyalC,
y ' AzV. . ArV. . ArV. . ’
i, iJj 1 i
D, AT, At D, Al At D, AE, . At
+ 4 o =1 e 4 - 4,51 + : - B WY 37
AzV,, ” ArY,, 7 ArV,, :

Mediante esta expresion se puede comprender por qué se denomina método explicito al
utilizado en este trabajo. Se observa gue la concentracion nueva queda explicitamente

definida en funcién de parédmetros y propiedades previas.

Ciriterio de Estabilidad
Siguiendo la metodologia convencional, se obtiene el criterio de estabilidad y se
desarrolla la ecuacion correspondiente, para calcular el Afcritico parael Nodo (G, j}

|_2D, AT, At D, AL, A D, AE,; A

-K,C, At 58
AzV,, ArV,, ArV,,
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2D, AT A D, Al At D, AE, At

~1< : -KC,At 59
AzV,J ArV,J ArY,,
1< M _-2>BAA7;.j _DAAILL_QAAE:'J —KCD 40
Az V'J Ar VI.J Ar VIJ ’
R _ . -1 S _ ; - <Al 41
2D, AT, DAL, D,AE, . . =
AZV‘J ArV'J Aer} P
< : . 49
2D,AT, D,Al, D, AE,,
— Lot L +K,.C,
Az V:J Ar Vl’./ Ar Vi.}

Otras ecuaciones nodales

Siguiendo esta metodologia, se desarrollaron las ecuaciones nodales restantes
incluyendo sus respectivos criterios de estabilidades. El desarrollo de las ecuaciones
caracteristicas conresponc]jentes a los nodos restantes se presentan en el Apéndice A en

la pagina 68,

162~ Diagmma de ﬂujo del programa

El c]jagrama de flujo desarrollado y utilizado en la programacion del simulador gue
representa uno de los procesos mencionados en la introduccién, se presenta en el
Apéndice B en la pégina 73. En el que se observa la representacién del algoritmo

graficamente.

L6.3.~ Algoritmo computacional

El algoritmo computac:iona], desarrollado para la resolucién de uno de los Procesos ya

mencionados es un conjunto finito de instrucciones en el que se describen cada una de las
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partes que constituyen al simulador asi como el manejo del mismo explicando
detalladamente las operaciones realizadas, las rutinas y las subrutinas del simulador, se

muestra en el Apéndice Clocalizado en la pagina 79.

L6.4.~ Implementacién del modelo en la computadora

Fl lensuaje de programacion utilizado para el desarrollo del simulador, es Visual Basic
60. Este paguete es amigable para cualqguier tipo de usuario que esté relacionado con el
manejo de Windows ya que utiliza los elementos graficos que forman los o])jetos que ve

el usuario en la ventana.
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IL- PROGRAMA DE COMPUTO

IL1.- Descripcién del programa de computo

El programa de computo desarrollado tiene como fin, el proporcionar una herramienta
rapida, confiable y completa para el calculo de una propiedad extensiva, como es en este
caso la concentracién, utilizando el método de diferencias finitas, para piezas cilindricas
y en dos dimensiones. La versatilidad de este programa radica en su uso sencillo, que
puede ser utilizado para cualquier tipo de material, que puecle utilizar un buen nimero
de nodos (para gue el error que el método de diferencias finitas posee sea menor) la
rapidez con la que se obtienen los resultados sea aceptable en una computaclora

personal.

La Figura 7 muestra la pantalla con la que da inicio el Simulador GP-16. Esta pantalla
muestra un meny, en el que se le da elegir al usuario la opcidn de realizar una nueva
prueba, abrir un archivo ya existente, cambiar ruta en la que se guarda la informacién en

un archivo 4xt y la de salir del Simulador sin hacer ninguna pmel)a

& Simulador Y

| Archivo
Nuevo ———————
— |Discretizacién
Cambiar ruta
Salir Pariametros |

Fronteras a elegir |

Condiciones de tiempeo |

Rrqresar

Figuxa_ 7 Pantalla inicial del Simulador.
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Al seleccionar el menti Nuevo, la pantalla muestra una imagen del sistema para que el
usuario ingrese los datos que se piden y los botones deshabilitados en la Figuxa 7 ya

pueden ser utilizados uno poruna. La Figura 8 muestra la pantalla amplificada.

& Simulador g : x|
Archivo

Dimensiones y Discntizu:ii:l

Propiedades y Pardmetros |

Fronteras a elegir |

Condiciones de tiempo |

Fegresar |

Figura. 8. Pantalla modificada para una Nueva prueba.

En el caso en qgue el usuario desee abrir una prueba ya existente entonces
inmediatamente las herramientas de Windows despliegan una ventana en donde el

usuario buscara el archivo de la prueba que desea.

Automaticamente el Simulador 8uarda los resultados desde donde se corre el programa,
por ello, el usuario tiene la opcibén de cambiar esa ruta o dejar la que se tiene por default,

tal y como lo muestra la Figura 9.

: x|
Inceite la ruta en donde quiere guardar los resutados Aceptar l

Cancelar

|C:\Mis documentos\Gaby\ TESIS{OCTUBREPrograma

Fisu.xa_ O Muyestralarutaenla quesevana 8uaxddr los resultados.
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El llenado de las formas sigue una secuencia preestablecida hasta que se llega a la
iltima forma llamada “Condiciones de tiempo" en donde se encuentra un botén con la
opcién de guardar toda la informacién anterior. Si el usuario selecciona “Guardar”

entonces se despliega una ventana en donde el usuario puecla introducir la ruta y el

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

PRTS .Y
extension .dasim .

12~ Subrutinas y /o procedimientos

En el cddigo 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 Ment: Abrir, Cambiar ruta, Nuevo y Salir.

El cé&igo correspondiente a la ventana “Dimensiones y discretizacién” (Forma2),
contiene la reverificacion de gue todas las casillas se encuentren llenas, asi como los
mensajes necesarios para gue el usuario esté enterado, la salida de datos requeridos para
la siguiente ventana, y por ltimo la verificacion de gue el usuario solo digite las teclas

permitidas. En esta parte es llamada la subrutina “agv" gue se encuentra en el Médulo L

En el cédigo de la ventana “Propiedades y pardmetros” (Forma 3), esté la verificacion de
uno de los datos solicitados junto con los mensajes correspondientes si el usuario llegara a
tener algun ‘problemé dededo’. Se hace el llamado a la subrutina “defecto” localizada en
el Médulo 1, asi como también la verificacién de que todas las casillas se encuentren bien
llenadas y el célculo correspondiente al coeficiente de difusién cuando se tienen los

datos para ingresarlos a la ecuacién de Arrhenius.
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En la ventana “Fronteras a elegirn (Forma4), el cédigo se basa en la comprobacién de las
casillas y en la salida de una variable necesaria para la siguiente fonma, en esta parte se

llama a la subrutina “cdts” que se encuentra en el Médulo 2.

En la ventana “Condiciones de tiempo” (Forma 5), se encuentra el cédigo
correspondiente al Menti Guardar, a la visualizacién y tamaiio de la malla tanto para
ingresar los tiempos para los gue se guieren ver resultados y la de los resultados de las
concentraciones. Se vuelven a verificar todas las casillas junto con los mensajes

necesarios y se llama a la subrutina “calculo” localizada en el Médulo 2. Por dltimo,

contiene el cédigo para guardar las concentraciones calculadas en un archivo.

it} cédigo que contiene el Médulo 1se divide en las subrutinas “agv”, uclefe(:to", “Teclac]o",
“Unodos” y “Teclado2”. La subrutina “ayv’ calcula las éreas y los volimenes de los
cilindros discretizados, asi como las indicaciones para 8uarclar los resultados en un
archivo. “defecto” contiene el célculo de los nimeros de nodos dafiados. En la subrutina
“Teclado” se encuentran algunas restricciones sobre los caracteres que contiene el
teclado. “Unodos” se refiere a gue solo son validos los caracteres “a” y ‘b’ de todo el
teclado; con euo se activan las banderas conespondientes al tipo de frontera que se
eligié. La subrutina “Teclado?” restringe los caracteres, donde solo permite del 0-9, la

tecla borrar ylatecla enter.

En el Médulo 2, se encuentran los cc')digos conespondientes a la subrutina “cdts’ y
“calculo”. En la subrutina “cdts", se encuentra el calculo del minimo de todos los criterios
de estabilidad de las ecuaciones y la seleccién de éste, asi como también el cédigo para
8uardar todos los criterios de estabilidad en un archivo. El cédigo de la subrutina
“calculo", contiene el calculo de las nuevas concentraciones y el cédigo para 8uarc1ar los

resultados en un archivo.
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Las imégenes y la explicacién del uso del simulador, se explican en el Apéndice D
ubicado en la pagina 92.
Algunas de las subrutinas mas importantes del Simulador, como lo son; “agv", “de{ecto",

“edts” y “calculo” se encuentran en el Apéndice E en la pagina 94.



VALIDACION

- VALIDACION

[I1.- Validacién del método numérico

En esta seccién, la validacién se hace respecto a la solucién analitica de la ecuacién de
continuidad para un componente, en una dimensién. Como el transporte de masa tiene
su analogia con el transporte de energia, se ocupan los pardmetros correspondientes a un
problema de energia ya que dicha solucién se reporta graficamente. Por lo que tanto en
el Simulador como en la solucién analitica se incluyen las condiciones elegidas. Para
realizar lo anterior, se selecciona un Bi=10 y un Fo=04 con estos valores se calculan los

demaés pardmetros necesarios para el Simulador GP-16 y la solucién analitica: Aqui se

Dt k
usaun fo =- y Bi = Rf:
RS

Donde Fo corresponde al nimero de Fourier y Bi al nimero de Biot respectivamente. D
es el coeficiente de di{usién, fesel tiempo, Rees el radio externo del cilindro y koesel

coeficiente de transferencia de masa.

Se realizan peguenas modificaciones en las condiciones de frontera para gue el
simulador pueda modelar la misma situacién que la validacién con la solucién analitica

reportada en tablas [28].

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

método numérico con la solucién analitica.
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Radio externo del sistema 10 cm
Radio interno del sistema 0 cm
Lonaitud del sistema 100 cm
Nodos en la direccion radial (M) 20
Nodos en la direccion de z (N) 100
Distancia del defecto 10 cm
Concentracién inicial 0
Coeficiente de difusion 1 is%;‘
Reaccién quimica homogénea No
Frontera a
Concentracién en la superficie 1€ !m:’

cm”

o

Coeficiente del transporte de masa seg

!
Concentracion del componente 1 __gc:::z
Incremento del tiempo 0.001 min
Tiempos de resultad_o 1
¢ tiempo 0666 min

Table 1. Valores introducidos al GP-16 para hacer la validacién del método numérico.

La validacién también se hizo para un mismo valor de Bi y un Fo=1. Lo primero que se
hace al seleccionar el valor de los dos niimeros adimensionales es obtener el tiempo

necesario para un Fo=04, este tiempo, es el introducido al simulador para ver resultados.

El valor de 04 se lee en la tabla nimero 415 [?8] y al cruzar con la curva de # =0.1se

obtiene la temperatura adimensional de 015, posteriormente, en la tabla 416 [28] se
obtienen los valores de las temperaturas adimensionales a diferentes posiciones en el
cilindro, con esto se va construyendo una tabla de posicién vs. temperatura

(concentracién aclimensional), de igual {orma los resultados obtenidos por el Simulador

GP-16 son reportados en la Tabla D.
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IIL2.~ Verificacién del simulador para diversos casos particulares

21 Sistema aislado

Para hacer la verificacién del Simulador, se presentan diversos casos especificos en los
que se compruebe que el programa calcula y muestra los resultados esperados, es deciz,

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

Uno de estos casos es el denominado “sistema aislaclo”, el cual se logta cambiando las
condiciones de frontera, para definirlas como fronteras aisladas. Dado gue también se
aplica una generacién nula, se espera que la concentracién del sistema no cambie con el

tiempo.

Se introducen los datos necesarios para simular un sistema aislaclo, con el fin de observar
y verificar que el simulador predice a un tiempo finito de aptoximaclamente l afio con un
incremento de tiempo de 120 minutos, la estabilidad de las ecuaciones puesto que la

concentracién 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 generacién de masa nula, asi como también la ausencia de una reaccién quimica

heterogénea, con un incremento de tiempo de cada 2 horas hasta simular 1 afo:
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Radio externo del sistema 5 em
Radio interno del sistema 0l cm
Longitud del sistema 2 em
Nodos enla direccidn radial (M) 50
Nodos en la direccion de z(N) 50
Distancia del defecto 19 cm
Concentracién inicial 022 %
Coeficiente de difusion 8435E-8 %
Reaccion guimica homogénea No
Frontera b
Concentracién en la superficie 022 %
Constante de la velocidad de reaccién en 0

la superficie

Concentracién del componente B 0
Ineremento del tiempo 120 min
Tiempos de resultado 1

¥ tiempo 525600 miz

Tabla2 Datos introducidos al Simulador GP-16 para un sistema aislado [‘29]

[IL3.~ Validacién usando datos experimentales disponibles en la literatura

Para validar los resultados gue calcula el Simulador GP-16, es preciso comparar estos
valores con los datos experimentales encontrados en la literatura; el articulo
seleccionado para la validacién se encuentra en la referencia [?9] Este articulo presenta
un proceso de carburizacién, en el cual se toman muestras del acero SAE 8620H de 10 x
40 x 60 mm, las cuales son introducidas en tres diferentes homos con diferentes gases
carburantes a una temperatura de 1173 K y durante 7200, 14400 y 21600 segundos, dentro
de los bornos se encuentra un chip con el ue se va midiendo la distancia de penetracion
del carbén. Los resultados son reportados en gréficas de Concentraciénde C [% en peso]

vs. Distancia de penetracién [mm].
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Ahora el sistema no se encuentra fuera de la tuberia como en el caso general que simula
el programa, sino gque como el proceso es de carburizacién, lo gue se necesita observar es
la entrada del carbonoen el acero, por ello el sistema cambia para simular la difusion del
carbono en el acero, como se puede observar, en el arti_culo se utilizaron piezas
rectangulares de 10 x 40 x 60 mm, pero el simulador trabaja con geometria cilindrica, asi
que se eligié la medida de 05 mm como el radio externo del cilindro y 0 como el radio

interno del cilindro.

Los datos con los que se realizaron los experimentos del articulo son los mismos gue se
introdujeron al Simulador GP-16, por lo gue se tuvieron que tomar las mismas
condiciones de frontera del articulo y del Simulador GP-16 en el que se simule un

proceso de carburizacién.

Los datos introducidos y calculados por el simulador GP-16 se encuentran reportados en
la Tabla 3, en este caso como el articulo no menciona nada sobre una generacion de
materia i la existencia de una reaccién heterogénea, ambas se consideran nulas. El

incremento de tiempo es de 24 segundos hasta un tiempo de 2,4 y 6 horas:
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concentraciones.

Radio externo del sistema

Radio interno del sistema
Longitud del sistema

Nodos en la direccién radial (M)
Nodos en la direccion de z (N}
Distancia del defecto
Concentracién inicial

Factor de frecuencia para el coeficiente de
difusién

Energia de activacion para el coeficiente de
activacion

Temperatum

Reaccién quimica homogénea
Frontera

Concentracién en la superficie
Coeficiente del transporte de masa
Concentracién del componente
Incremento del tiempo

Tiempos de resultado

F tiempo

e tiempo

3* tiempo

VALIDACION

4 cm

022 %
04469 >
e

151000 2

g mol
9009C
No

a

12116 %

240 min
360 min

Tabla 3. Datos introducidos al Simulador GP~16 para un proceso de carburizacién [?9]

Con respecto &l valor de la concentracién en la superficie, el articulo no utiliza ese clato,
pero para el Simulador GP-16, es indispensable, por lo que se toma un valor de la
actividad del carbono de 1 [a(‘. =1]y se busca la fraccién mésica del carbono en la Figura
10 de la referencia [30], para que con ese dato se pueda calcular el valor de esa

concentracién en % en peso puesto que el articulo maneja esa unidad para las
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T T
J 1493°

1400 4
N

1300}« .

1200

HOOR | O o _
S

Temperature, °C

T
Q

)
L

1000]

& 740°

1 L 1 1 1 1 1 1
(0] 0.02 004 006 0.08
Atom Froction of Carbon, x¢

Flsuxa 10. Diagmma dela actividad del sistema Fe-C [30]

A continuacién se presentan los datos introducidos al Simulador GP-16 para hacer el
estudio del proceso de corrosién 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 pertil de concentraciones del ién cloruro y una concentracién supericial
conocida. Con un incremento de tiempo de 1dia y los tiempos de resultados de 2,5,10 y 18

meses.
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Radio externo del sistema 00358 m
Radio interno del sistema 0005 m
Longitud del sistema 01D m
Nodos en la direccién radial (M) 60
Nodos en la direccién de 2 (N) 5
Distancia del defecto Oll m
Concentracién inicial 0045 ’:;;:I
Coeficiente de difusién GE-11 :;_g
Reaccién quimica homogénea No
Frontera a
Concentracién en la superficie 018 %':I
Coeliciente del transporte de masa 0
Concentracién del componente 0
Incremento del tiempo 1440 miz
Tiempos de resultado 4

Iy tiempo 21600 min
e tiempo _ 435200 min
> tiempo 86400 min
4° tiempo 937600 min

Tabla 4. Datos introducidos al Simulador GP-16, para un sistema en el gue la difusién de cloruros dentro de

estructuras de concreto dafia la estructura metalica [31].

Estos datos son introducidos al Simulador GP-16, para observar la difusién de los iones
cloruro a través de la estructura de concreto y determinar en qué tiempo el i6n cloruro

Hega alavarilla para comenzar una corrosion localizada.



Concentracion
adimensional de

método numérico

08573
08579
08698
09104
09463
0.0650

CONCLUSIONES

IV.~-RESULTADOS

IV1.- Solucién analitica

La Tabla 5, muestra los resultados obtenidos en la solucién analitica y los calculados por
el Simulador GP-16.

Distancia de Concentracion Distanciade
solucién adimensional de método
analitica solucién analitica numeérico

0 08500 0
02 08575 02
04 08770 04
06 09070 06
08 09445 08
09 00625 09
10 09820 10

Concentracién
[=] [=d [=4 [=]
8 & & 8

(=
©

0388

086 ¢

084 -

0.0831

Tabla 5. Resultados obtenidos con un Fo=0.4 y 1/Bi=0.1, [98]

—— Solucién método numérico

12

j |
B Solucién método analitico -
h
s a "
]
u
=
* s B
0 02 04 06 08 1
Distancia [cm]

Figura 1l. Comparacién de la solucién con el método analitico y el método numérico.
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La Figura Il muestra los resultados obtenidos de la solucién analitica con los resultados
obtenidos en el Simulador GP-16. En esta {igura se logra observar el comportamiento

similar que existe entre los dos métodos.

IV2.- Sistema aislado

La siguiente 8xéiica representa la prueba realizada por el Simulador GP-16 en un

sistema completamente aislado.

05

PO 0P 0000900000 003000000000 P00 000000000000 000000000

02

015

01

Concentracién de C (% en peao)

0 100 200 300 400
Tiempo (c‘mx)

Figum 12 Represenbacién @éﬁica de la concentracién con respecto al tiempo en un sistema aislado.

En la Figura 12 se observa que la concentracién no varia con el transcurso del tiempo en
sistemas aislados, lo gue indica que los resultados obtenidos fueron los esperados; al
transcurrir el tiempo, la concentracién inicial del sistema, no vario. Aunque solo se
muestra la concentracién de un punto, lo mismo ocurrié para todos los puntos, en la

“ o9

gralica se muestran los resultados obtenidos en la direccién 7.
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La concentracién se mantuvo constante lo gue indica, que el desarrollo de las ecuaciones
en diferencias finitas se encuentran bien establecidas, el niimero de nodos y el tiempo

por el que transcurrié la prueba, demuestran que el Simulador GP-16 es rapido y preciso
al calcular.

IV3.~Valores experimentales de carburizacién

Los resultados experimentales reportados por la referencia [‘29] estan presentados en
@élicas. En dichas graficas se presentan las diferentes curvas experimentales de la
Concentracién del carbono vs. Distancia de penetracién a 1173 K y a los tres diferentes

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

O  Datos Experimentales 1440
§ 19 —a— Datos del Simulador 1440 s
[
‘b_Q‘ s S
E
g
-
I3
§ 0.5
3
—
0 T -
0 05 1 13 2
Distancia [mm]

F igura 15.Grafica que compara los valores expeximentales con los del simuladora 1440s.

LaF igura 13 representa gréficamente los resultados experimentales con los resultados

del Simulador GP-16, por lo que se observa una clara semejanza entre estos dos
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procedimiento. Fl peril de concentracién del carbono en ambos casos coincide

existiendo un pequefio margen de error entre los puntos.

A continuacién se presenta la grafica generada por el Simulador GP-16 con las mismas
condiciones de frontera y datos con los gue se realizaron los experimentos de la

referencia [99]

o)
—0—7200s
_ —0—14400s
i —%—21600s
: ol |
®
O
-4
-]
Q0
3
g
g
3
ittt arengngerem X
0 :
0 05 1 ) [] 25

Distancia (mm)

Figum 14. Repxesentacién de los resultados obtenidos por el Simulador GP-10.

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

direccién 7 con un espaciamiento de 0.01 mm, por tal razén los puntos estan muy cerca

unos de otros y se pueden llegar a ver un poco encimados.
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IV.4.~ Proceso de difusién de iones cloruro en estructuras de concreto

Como ya se mencioné en la introduccién de este tmbajo, uno de los procesos que puede
sex descrito por el Simulador GP-16, es la difusién de algin i6n 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 corrosién inducida por el ién cloruro suele causar un dafio significafivo a las
estructuras de concreto reforzado resultando una reparacién muy costosa Porlo gue este
simulador determina el pertil de concentraciones del i6n cloruro dentro de la estructura
de concreto y el tiempo en el que los dafios del cloruro llegan a la estructura de acero

(vaxilla) gue se encuentra inmersa.

Ademés se cuenta con una descripcién cuantitativa de los fenémenos que en é] ocurren o
se generan, desde un punto de vista de fenémenos de transporte y no electroguimicos. La

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

Concentracién de iones Cl [mol/ rn}]
OO O O

o T D T

0002 0003 0008 0013 0018 0023 0.028 0023 0038
Distancia [ m]

Figuxa 15. Perfiles de concentracién de los jones cloruro en estructura de concreto reforzado, calculadas por

medio del Simulador GP-16.
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En esta gréfica se puede observar el tiempo en que el cloruro penetr6 completamente el
concreto y lleg6 a la zona donde se encuentra la varilla, por ejemplo, de 19 dias a 1 mes el
comportamiento de los iones cloruro es mas o menos paxecido entre ellos, para un tiempo
de 2 meses, se puede observar que el avance de los cloruros es mucho més notorio y
peligroso para que la estructura presente {allas del tipo de corrosién localizada. Pero
para un tiempo de 55 meses, se observa gue la concentracién de iones cloruro empieza a
rebasar el valor critico de 009, que se sabe empiricamente induce la corrosién del acero.
De esta manera se comprueba la utilidad del simulador al modelar satistactoriamente la

difusién de cloruros en concretos.

o
Co

—&— Simulador GP-16 |
X Referencia[31] i
e tyogli | |

o
[o)]

Concentracién de iones Cl [mol/ rnJ]

0 001 002 003 004
Distancia [m]

Figura 16. Comparacién de los resultados de la Referencia 31 y los resultados del Simulador GP-16.

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

encuentran dentro de las predicciones de otro modelo como es el caso dela referencia 31
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V.~CONCLUSIONES

El desarrollo de un modelo matemético generalizado, como es el que se presenta en este
trabajo, da la oportunidad de simular diversos casos para los cuales solo hag gue
modificar un poco las fronteras necesarias para simular el Proceso deseado, obteniendo

asi los resultados esperados.

El trabajo desarrollado representa una generalizacién de diversos procesos metalargicos,
siendo muy util ya 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 posi})iliclades que pueden presentarse en dichos PYOCESOS.

Los célculos que obtiene el Simulador GP-16, comparados con graficas y tablas
publicadas en la literatura, demuestran la certeza que el simulador tiene en todos los

procesos que realiza, para el despliegue delos resultados que proporciona.

En cualquier proceso gque se quiera analizax, el simulador daré resultados para que la
interpretacion de los mismos sea més clara, ya que pueden obtenerse graficas de
concentracién del elemento que se difunde contra tiempo o con respecto a la distancia

de penetracién del mismo.

En el caso de la corrosion localizada por efecto de los cloruros en estructuras de concreto,
lo importante es tener la informacién necesaria para predecir la vida 1til de estas y el
simulador GP-16, predice satisfactoriamente en qué tiempo han llegado los iones cloruro

adafiar la varilla recubierta de concreto.
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APENDICEA

Ecuaciones de diferencias finitas

Este apéndice contiene todas las ecuaciones que describen al sistema en estudio en la forma de
diferencias finitas, segiin el diagrama mostrado en la Fig. 0 de la pagina 40.

Esquinas
Superior izquierda (O M)
C'om =Cg
Superior derecha (N, M)
C'wm =C
Inferior derecha (N, 0)
C'wo =Cy
Inferior izquierda (Q0)
. D, AT, , At 3
AzV,,
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[l_ DyATog &t D, AEgy bt (.  KiCydlog Mt KAl m] e

Az Vu‘u Ar Vo.u ’ Vn.a V. 0,0

KC.Al,, &t D, AE,, At
+ E 0.0 = + A f_ljﬂ

VO.D Ar_ VD.O o
Criterio de estabilidad
1
= ~ —. 2 At
P" i?;) 0 + 94 A_Eo_'n + KPC.‘) + Ks CH A_In_'i + K AIO'.'}
Voo Ar¥y, 0.0 Voo

Horizontales

Superior M)

C-I.M‘ == CS
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Inferior (l; 0) nodos afectados porel defecto

. D, AT, A
C i = e i+1,0
AzV,, :

2D, AT, &t D, AE,, Mt K.Co Al s Mt KAl A1
+|:1_ ol ok S Rl 1 B 4 CDN- Rt Bt B 40 }Clu

Az, ArV,, ' Vio V.

1,0

. KCp Al Mt . D, AT, At . D, AE, , At
Vio Azv,, M arv,

Criterio de estabilidad

— = — —— I —— e DAY
2D,AT,, D,AE,, K.C.Al, Kdl,
— 4 '_____'+K Cn+.‘__.. L P L

AzV,, AV, Vio Vio

Inferior ﬁ, 0} nodos no afectados por el defecto

D, AT, At
Toazv,

.0 +1.0
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[l 2D, AT, At D, AE,, At
Fli=t== . - RS i

_Kr Cb‘ At C'I'ﬁl
AzV,, ArV,, .

AzV,, ArV,,
Criterio de estabilidad
- - >A1
2D, ATy D AEs o
&Z Vl.l] Ar K.U
Verticales
laquierda (05
D, AT, , At
0= Aéi’;‘n., LJ

D, AT, At D, Al, At D, AE, At
+l1— A 0,4 _ A 0. - '.‘_ ‘i -—Kr C”N COJ
AV ArVuJ NV{!,;

.y
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D, Al,, At D, AE,, At
¥ 0,441 +— R V2
Ar Vﬂ.; 0./
Criterio de Estabilidad
1
e = IR I e et . AT
'D.rl ATEI,; + D,-I AIO.J B DA AE‘]J + K,CD
Az Vﬂ.j Ar VO.J Ar Vﬂ.J‘
Derecha (N;)

C NJ = C‘q
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Diaammn de ﬂujo del programa

Diaamma de ﬂujo para el Simulador desarrollado en este tmbaja

2
Calcula:rq znodales, AE Al
3 AT, V, DDm, dzy dr.

gt

APENDICE B

(6]



gt

Imprime las areas y los voliumenes en
un archivo. Muestra en pantalla
y's S

Calcula: ND,
ED FEND,

! lmprime: ND

-

APENDICE B
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@ Datcsds
entrada: ci,

No DO, gy temp.

éDes 10:
constante? I:>

Si ﬂ it [ CdaleD
Datos de entrada:
ciy Dconstante.

éExiste reaccién
quimica
homogénea?



14:

16:

19

1y

" DetcsdecnadakyCo

@eesoa&etipo
defrontera“a ?

APENDICE B

Calcula: cdty selecciona Mininiocon sus
coordenadas: iMinimoy jMinimo.

gt
O

/
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g
1

Imprime en pantalla: Minimoy en archivo todos
2. los criterios de estabilidad.

la informacién

22 anterior?
!
Guardatodala
25 informacion anterior.

!
g



28:

g

Calcula: Gy Cn.

Il

APENDICE B

=NQ

un ﬂIClliVO.

gt

59@@@

il

<>oo e

«

Imprime: Cnde todos los nodos, las
muestra en pantalla y las guarda en

8
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ESTA TESIS N9 DEBE

APENDICEC SALR 0 LA GBUIGTECA

Algoritmo computacional

1: Al iniciar el programa, se muestra una ventana llamada Simulador (Forma 1) en donde se desphegc el
menit 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), Cambiar ruta (donde el usuario
indica la ruta en la que se guardaran todos los resultados realizados por el Simulador) y por wltimo el
meni Salir (en el que el usuario puede salir completamente del Simulador sin haber realizado ninguna
prueba), tal y como lo muestra la siguiente imagen.

Nuevo prm———
s [ hizme tiracién l
Cambiar nuta

Salir Pardmetes ]

Se hace la aclaracién de que el programa automaticamente propone la ruta para auardaz los
resultados, si el usuario esté de acuerdo, acepta y se contintia con la prueba , si no lo esté, entonces

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

Informacitn de acoeso % RO RN x|

Incerte la ruta en donde quiere guardar los resultados Aceptar |

_Concelr |

|C:\Mis documentos!Gaby|TESIS\OCTUBRE\Programa

Al hacer dic en el meni Nuevo, se muestra la ventana Simulador con el botén llamado “Dimensiones y
discretizacion” ya habilitado y un esquema del sistema para el mejor entendimiento del usnario. En esta
ventana, se comenzara el ingreso de datos requeridos para el calculo de areas y volimenes.
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" Simulador y x|
Archivo

Dimensiones 3 Discretisacida I

Tropisdadecy Pasdmetres I

Fronteraza -ele@! I

Condizienesd= Hempo |

ne:g;\:’_'u I

2: Al hacer clic en el botén habilitado, se muestra la ventana correspondiente a las “Dimensiones y
discretizacién” (Forma ‘2} en la cual se introducen los valores de las variables rex, rin, f,M y M para el
célculode variables requeridas que se encuentran en la subrutina 'ayv Tlocalizada en el Médulo 1.

@ Dimensiones y discretizacion : & 5'
[—&huh WL
Radio dal,
h:m *:-“ Hrimero de modos en la diseccida s
i [ (M [
| Padic irdemno del sistema
i Rin= ’ o Niim e3o de nodos en la direccida
i (W) I
I Lomgitud del tubo o del sistema.
| L= ] on

Contimse |

5: Con los valores de las variables anteriores y en la subrutina “aqv“ se calcula a DDm, dry dz como:
rex M - 1 N y l—dzrespectivamente. Calcula los radios nodales r (}) y las zetas nodales z (1}. Se hace el

célculo de las dreas externas AL de los nodos que se encuentran en las esquinas, después, calcula las
areas externas de los nodos laterales inferiores y superiores, posteriormente calcula las mismas areas
pero para los nodos laterales del lado izquierdo y del lado derecho, de igual forma calcula las areas
externas de los nodos internos. Los pasos anteriores se repiten exactamente iguales para el calculo delas
éreasinternas A/ dreas de tapas ATy de los volimenes Vde todos los nodos del sistema.

4: Todos los calculos anteriores de éreas y volimenes son guardados en un archivo de texto. En la Forma
3 se imprimen los valores calculados de las variables DDm y dz ya que son utiles para la siguiente

ventana.
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3 La ventana siguiente correspondiente a las “Propiedades y pardmetros” (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 y dr (antes calculadas) y en el que se debe de seleccionar la distancia del defecto

qgue se tiene,

& Propiedades y parametros ‘_'_ _El
f Defects " Coeficiente da Difusidin T Peacciin Quimics b
i—n.-..a.u.i..-.
Ho puads tntroducir sn valor mayora [ 4649857 on
L R —— [Sm@ =
Introdums ol walor de Ls distsncia del dafacte
DD = ‘ -
Posa 1 Lk 1 s
spretar el botén Nodos

6: Al hacer c_lic el botén Nedos, el programa llama a la subrutina defecto"que se encuentra en el
Médulol, lee el valor de DDy calcula las variables ND, EDy FND. ND = %) +1, ED = Fix(ND) y

FND = ND - ED respectivamente. Si dicho botén no es activado, no se puede continuar con la
prueba.

T: Al activar el botén Nodos. se le da la informacién al usnario de la cantidad de nodos afectados con los

que el programa hara los calculos siguientes.

8: En la segunda parte de la ventana "Propiedades y pax&metrosﬂ (Forma 3) que corresponde al
“Coeliciente de difusién”, se pregunta si se tiene un valor constante para esta variable.

O:Si el coeficiente de difusion es constante, se introducen los valores de las variables Cf‘q D
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10: Si no se tiene un valor constante de ﬂ entonces se piden los valores de m gy temp, valores
necesarios en la ecuacién de Arrhenius para obt el valor del coeficiente de difusién. Si el mause
pasa por lavariable D, aparecera un mensaje globo en el gue se muestra la ecuacién de Arrhenius. Para
el calculo de la variable D, se debe de hacer un clic en la casilla que corresponde al resultado de dicha
variable.

& Propiedades y parametros

Deiscto [ Costiciante 8 mitusiin]  Rescciin Quinia

[Concentracién Inicial = [ 022 E

| v
D varizble

BRI o- [ [
R=| 8314 |'_J“ T=| <
11: Se realiza el célculo de la variable: D

12:En pun{al la se muestra el valor de 1D

15 El simulador pregunta al usuario éExiste Reaccién Quimica?
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14: Si se tiene una reaccién quimica homogénea, entonces se piden las variables kry CD.

&M Propiedades y parametios i x|

13: Si no se tiene una reaccién quimica homogénea, las casillas correspondientes son deshabilitadas y se
sigue con la pmeb@

16: En la ventana correspondiente a “Fronteras a clegir” (Forma 4) se pregunta si se desea el tipo de
frontera 1. Fsta ventana contiene un meni Aguda.. el cual explim brevemente los cuatro tipos de
frontera con la clave correspondiente para gue el usuario elija entre frontera ay frontera by se tenga

un mejor entendimiento del esguema.

& Fronteras a elequ -.:; ‘£|
Dristan cla Diuemcla Wa
Dadada = DN D Dadads = DN D
o™, o
- m Bl Bl Bl Bl B -
® @ = | ® | o«
]T JENERERE.J - |- [?
h | ® & - |- - | o
p | - - - - - | -
- o | ol ol =
.- o,
\
-
=
[ {
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17:Si se escoge el tipo de frontera & aparece otra ventana solicitando la informacién comrespondiente a
esa frontera, el programa lee las variables Cs ky CE

" T = o Eren
" Fronteras a elegir s x|

F3
Contirmar |
18:Sila frontera es de tipo A entonces las variables son Cs, ksy CB
& Fronteras a elegir . e ,‘E.: 11
I Mo +
—~Concantracién Conocida y R isn Haterogin
Csm r__ T
w —— == Ly
CB= l—_ ’..._:ﬁ
Iz
Contizmar |

19.La ventana Fronteras a elegir '[Forma 4]' llama a la subrutina ‘edfs ,'q-ue se encuentra en el Médulo 2
para calcular los criterios de estabilidad, seleccionar el minimo y dar las coordenadas del minimo de
todos los criterios de estabilidad.

20: Los resultados de los calculos son guardados en un archivo de texto. En la siguiente ventana
correspondiente a Condiciones de tiempo (Forma 5) donde se muestra el minimo de los criterios de
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estabilidad (Minimo), con el cual se le indica al usnario el intervaloen el que se tiene gue seleccionar el
incremento de tiempo con el que se desean hacer los calculos.

™ Condiciones de liempo Bsio ﬂ

Mend

Elixervalods mleciénpamaldtesda: O a [154171% minutos

L c].‘ la hl“?” dt= I min
Datcs
P —— ) wer pesultades? r""'—

21: En esta ventana Condiciones de tiempo (Forma 3) se introducen los valores de las variables d, y #r
En este momento se hace visible una tabla en donde se introducen los valores para los que se desean ver
resultados.

™ Condiciones de tiempo iy i !J

B LY T T 13t enda 0a [T 541113 minutos
priemaeienalIE LY I E I
Diaten
. N 2 s |
Imin]
Comtimuar |

22: Se pregunta si se quieren guardar tanto los datos de entrada como los de salida desde que se inici6
la pmebo. hasta este punto.
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: x|
Elimtervalo de seleosid ldtesde: 0 a [1.541113 minutos
Introduon el incremexto de tampo
seleccionado vem La simulaciéa =74 wa

23: Si se desean guardar todo los valores anteriores, el programa va a la subrutina gnardar que se
encuentra en el codigo de la Forma 3.

24: Si no se desean guard.ax los valores, el programa sigue al calculo de las concentraciones y se
deshabilitan los botones correspondientes a Guardar y Continuar.

25: Se calculan Cvy Coy se determinan las siguientes variables: dtmin, tiempos, dtminX, Nvy dtmini.
Estos calculos se realizan en el Médulo 2, en la subrutina llamada “cdlculo’.

26: Imprime Cnde todos los nodos, las muestra en pantalla y las guarda en un archivo.



&% Condiciones de tiempb _35]
Elintervalo de mleccidn pasa el dtesde Oa |154|||3w°,
Inboduce el inmemento de tiempo
1 1 1. \ Y di= I 1.4 min
r Diades
e =
Tiempex i n
Guardar
el 2 —Guade |
Comtinuar I ‘
4 »
Tiampo=2 =0 =1 =2 a
i=0 0154 ogn 092 _|
= oou 0.016 0.016
= 0.010 0010 0010
=2 0010 0.010 0010
3= 0.010 0.010 0010
D 0.010 0010 oo ¥
< | »

2T:Se pregunta si ya se llegé al ultimo valor para el que se desean ver resultados.

APENDICE C

28: Si es el ultimo valor de tiempo de resultado, entonces el botén correspondiente a Céleulo cambia
porel de INICIO el cual se vaala primera ventana del simulador, en Ment existen otras dos opciones
para el usuario: Deshacer; el cual indica si se quiere deshacer los resultados anteriores para realizar un
nuevo calculo con diferente df afiadir o disminuir un tiempo para el que se quieran ver resultados y
Salir; el cual simplemente sale por completo del simulador.
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& Condiciones de tiempo x|
Mend
Deshacer
Sale ddtesde:  Oa [[SA113 mirvotos
P alebonds : & 11.541113 minuvtos
Ixtroduoe el incremento de tiem
| TP | | — .aw dt= I 1.4 min
r Diatos
¢ Para culinion tiempon IT
Tiampes | n ™
Guardar
buia] 2 5
4 > Comtimuar
Tiempo=H i=0 i=l i=2 -
=0 0254 0.268 0989 __|
= 00 0024 0,094
=2 0010 0.010 0010
=5 0.010 0.010 0010
=4 0010 0.010 0,010
i=D 0.010 0010 oo ¥
4 I I »
b |

APENDICE C

20: Si no se ha llegado al altimo valor en el que se desean ver resultados, los datos de la tabla mostrada
siguen cambiando hasta llegar a dicho valor.

30:El programa sale por oompleto del simulador.

3L Al apretar el boton INICIO regreso a la ventana Simulador en la cual se pueden seguir haciendo
pruebas.
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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 gue el usnario muevao corrija nlauno delosdatos de entrada.

™ Simulador x|

Propiedadesy Pasime tros I

O e |

C:dti—linllnpe |

Longitud del sistema

F-:&e’.u

En esta ventana, el usuario pecle seleccionar desde gue punto quiere hacer los cambiados. Se aclara que
en el momento en el que se cambie alguno (s) de los datos, el programa calcularé las nuevas variables y
se borrarén los datos de las siguientes Formas.

Datos de entrada y de salida

Datos de entrada de la ventana Dimensiones y discretizacion (Forma 2).

Nombre Variable
Radio externo del tubo o del sistema
Radio interno del tubo o del sistema
Longitud del tubo o del sistema

Niimero de nodos en la direccion r

2x~PFF

Nimero de nodos en la direccién z
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Datos de salida (visibles al usuario) de la ventana Dimensiones y discretizacion (Forma 2).

Nombre Variable
Distancia méaxima del defecto DDm
Incrementoen la direccion z dr

Datos de salida (no visibles al usuario y gua.rdadas en un archivo) de la ventana Dimensiones y
discretizacion (Forma 2).

Nombre Variable
Area externa de los cilindros discretizados AE
Avrea interna de los cilindros discretizados Al
Areadelas tapas de los cilindros discretizados AT
Volumen de los cilindros discretizados Vv

Datos de entrada de la ventana Propiedades y parametros (Forma 3).

Nombre Variable
Distancia del defecto DD
Concentracién inicial del sistema G
Coeficiente de difusion D
Factor de frecuencia para el coeficiente de difusion Do
Energia de activacion para el coeficiente de difusion Q
Temperatura T
Coeliciente de la velocidad de reaccion K
Concentracion del componente D cD

Datosde salida (visibles al usuario) de la ventana Propiedades y parametros (Forma ).

Nombre Variable
Numero de nodos dafiados ND
Coelficiente de difusion D
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Datos de entrada de la ventana Fronteras a eleair (Forma 4).

Nombre Variable
Bandera {Opcién 109) A
Constante de velocidad de reaccién en la superficie K,
Concentracién del componente B CB
Coeliciente del transporte de masa K
Concentracién = C i CE

Datos de salida (visibles al usnario) de la ventana Fronteras a elegi.t (Formc 4}-
Nombre Variable

Valor minimo del conjunto de los criterios de estabilidad Minimo

Datos de salida (no visibles al usuario y auardados en un arclnvo) de la ventana Fronteras a eleair
ﬂ:ormn 4}. i

Nombre Variable
Conjuntode los criterios de estabilidad edt

Datos de entrada de la ventana Condiciones de tiempo ﬂ:orma 5l

Nombre Variable
[ncremento de tiempo dt
Tiempo deresultado tr

Datode salida [vixihle al u.mnrio) de la ventana Condicionesde tiempo {Forma 5}.
Nombre Variable

Concentraciones nuevas calculadas Cn

Datos de salida (no visibles al usuario y guardadas en un archivo) de la ventana Condiciones de tiempo
(Forma 3).

Nombre Variable

Concentraciones viejas calculadas Cv
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APENDICED

Tabla de variables utilizadas por el programa

Nombre Variable Unidades
Bandera (D= constante) vl
Bandera (Existe reaccién quimica homogénea) v2
Bandera (Flux) F
Bandera (Guarda informacion deseada) Juardar
Bandera (No recupera informacion) negdativa
Bandera {Opciéu adh) OP
Bandera (Reaccion quimica heterqgénea] RH
Bandera (Se brinca una subrutina) brinco
Bandera (Se tml)nja con ED) Boa
Bandera (Término de 5enemcién} G
Bandera bandera
Bandera llave
Coeficiente de la velocidad de reaccién kr P
Clnlanusdlany dal i nfusins jé;‘g:
Concentracién conocida del sistema cS %:gf
Concentracién inicial ol ’i:?‘
Concentracién nueva & %:sﬂ
Concentracién de un componente D cD E::e 2
Concentracién de un componente B CB F_M:::e !
Concentracién componente “A "cuando r = Foin+ CE= C,,m gg:?‘
Concentracion vieja v t:“d
Conjunto de los criterios de estabilidad edt seg
Constante de velocidad de reaccién en la superficie ks oo
Constante universal de los gases r = ;“;f,';"i;
Contadores Lp i



Contador

Contador

Distancia del defecto

Distancia méxima del defecto
Distancia nodal en la direccién r
Distancia nodal en la direccién =

Constante universal de los gases

Energia de activacion para el coeficiente de difusién

Factor de frecuencia para el coeficiente de difusién

Fraccién del numero de nodos dafiados

Guarda el dtminuna vuelta (es el dtmin orlginnl)
Incremento en la direccién r

Incremento en la direccién 2

Incremento de tiempo en minutos

Incremento de tiempoen segunclos

Incremento de tiempo que queda siel dfnoes mﬁlliplo

del tiempo de simulacién

Longitud de tubo o del sistema

Matrizdonde se guardan los tiempos de prueba
Nimero de nodos dasiados

Niimero de vueltas exactas

Nimero entero del niimero de nodos dasiados
Numero = (3.14159265359)

Radio externo del tubo o del sistema

Radio interno del tubo o del sistema

Temperalu ra

Tiempo inicial en la estructura ciclica del calculo
Tiempo final en la estructura ciclica del calculo

Valor minimo del conjunto de los criterios de

estabilidad

cont
contador

DDm

(i)
(i)

Minimo

APENDICE D
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Detalle de subrutinas y/o procedimientos
Cédigo de la subrutina “ayv” del Médulo I:

Sub ayv(DDm!)
Dim /), ), rex!, rin!, pi#, 1%, %

pi = 314150265358079
rex = Val(Fole.Texﬂ.Tut)
rin= Vul(Fom?Iexl?.Text)
]= Val(Form?.TextD.Text}
N = Val(Form2TextD.Text)
M= Val(Pom?.TexH.Text)

N=N-1
M=M-1

ReDim AE(N, M), AN, M), AT{N, M), VXN, M), (M), «(N)

dr=rex/M
d=1/N

DDm=1-dz

Radios Nodales
Forj=0ToM

oj) =((dr)"j) + vin
Next j

Zetas Nodales
Fori=0ToN

i) =(dz)"i
Next i

'Areas Externas

AE(0,0) = 2" pi*(0) +(dr /2)*(dz /2)

AE(OM)=2"pi*(dM))*(dz/2)

AE(N,M)=AEO,M)

AE(N,0)= AE(0,0)

Laterales

'In{eriomsq Superiores

Fori=1ToN-1
AE(;,0)=2"pi*(d0) + dr /2)"d=
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AE(,M) =2 pi *(d{M)) " dz

Next i

Tzquierdos y Derechos

Porj =1ToM-1
AE(0,5)=2" pi" (dj) + (dr / 2)"(dz /' 2)
AE(N,j)= AE(0,j)

Next j

Tnternos

Forj=1ToM—1
Fori=1ToN -1

AE(i,5) =2 pi *(j) + (dr /2))*dz

Next i

Nextj

'Area.s Internas
'anm'nas
Al(0,0)=2"pi"(0)*(dz /2)
AlO,M)=2"pi* (M) - (dr /2))"(dz/ 2)
AIN,M) = Al(0,M)
AI(N,0) = Al(0,0)
Laterales
Tnfeﬂo(esqSupeﬁores
Fori=1ToN -1
Al(;,0)=2"pi *(d0))* d=
Al M) =27 pi *(dM) - (dr / 2))*dz
Next i
'In;u.ﬁerdosg Derechos
Forj =1ToM-1
Al(0,j) =2 pi *(j) - (dr / 2))*(dz / 2)
AI(N, )= AI(0,5)
Next j
Tnternos
Forj =1ToM-1
Fori=1ToN-1
Alli,§) =2 pi*(dj) -(dr /2))"dz
Next i
Next j

'‘Areas Tapas

AT(0,0) = pi*((d0) +(dr / 2))* 2-(d0)) "~ 2)
AT(O,M) = pi " ((dM)) " 2~ (M) - (dr / 2)}* 2)
AT(N,M) = AT(O,M)
AT(N,0)=AT(0,0)
Laterales
Tnferiores y Superiores
Fori=1ToN-1
AT(i,0) = pi " (((0) + (dr / 2) * 2 - (0N~ 2)
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NAT(LM) = pi " (M) 2 - (dM) - (dr / 2) " 2)
ext i
'[nquierdosg Derechos
l:ocrj =1ToeM-1
AT(0,5) = pi *((dj) + (dr / )~ 2 - (dj) - (dr / 2" 2)
ATIN, j) = AT(O, )
Next j
Tnternos
Forj=1ToM -1
Fori=1ToN-~1
NAT(i.j) =pi *((j) + (dr / 2) " 2~ (j) - (dr / 2))* 2)
ext i
Next

'Volumenes

'Esq'uinas
V(0,0) = pi *dz"(((0) + (dr / 2) 2~ (0) ~ 2))
V(O,M) = pi *(dz / 2)* (M) * 2 - (M) - (dr / 2)) ~ 2))
V(N,M) = V(O,M)
V(N,0)=V(0,0)
Laterales
'lnierioxesq Superiores
Fori=1ToN-1
V(i,0) = pi *dz " ((40) + (dr / 2) ~ 2-40) * Q)
NV(LPI):pi'dz'((M"?-(M)-(dr/?)l*?l)
ext i
Tzquierdos y Derechos
Forj=1ToM -1
V(0,5) = pi “ dz* () + (dr / 2 2- (i) - (dr / ) 2)
V(N',_]]=VIO.])
Next j
Tnterncs
Forj=1ToM -1
Fori=1ToN-1
NV(i.j)=pi'dz'({(:{il+(d:/52))"9—(r(il—(dx/‘2}}"‘2}l
exti
Next j

Tmprime los resultados
ruta = CurDid)
Open CurDid) & '\datos\aqv.txt' For Output As#20

Para radios nodales
Forj=0ToMStep1
Print #20, Format$(dj), " ####H0O#HEH##"),
Next j
Print #20," ©
Para zetas nodales



APENDICE E

Fori=0ToN Slep 1
Print #20, Format$(a{i), ##H#HQQ#H###),
Next i
Print #20," ~
Print #20," °

Print #90. "Nodo: ';

Forj = OTOMStepl
Print #20, Format$(;,” 00 )
Print #20,"

Next j

Print #20,"

Print #20,”

Pﬂ.l'ﬂ AE
Fori=0ToN
Print #20," " & Format$(;,"00)& "
Forj=0ToMStep!
Print #20, Format$(AE(, j), "#000.0000#");
Print #20,"
Next j
Print #20,"
Next i
Print #20,"

Pﬂd AI

Fori=0ToN

Print #20," "&i&"

Forj= 0ToMStep!
Print #20, Format®(Ally, j), ####00##4#7),
Print #‘20. i

Next j

Print #20,”

Next i

Print #20,”

Para AT

Fori=0ToN

Print #20," "&i&"

Forj=0ToMStep1
Print #20, Format$(AT, j), " ####00###7),
Print #20,"

Next i

Print %20,

Next i

Print #QO, =

ParaV
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Fori=0ToN

Print #20," "&i&"

Fotj =0ToMStep1
Print #20, meat$(V(i. j}. "HHHEHQOHHA),
Print #20,"

Next j

Print #20,"

Next i

Close #20
End Sub

Cédigo de la subrutina”defecto” del Médulo I

Sub defectol)
Dim ED{, FND!, Boa%, DD!
DD= Val(mej.Textl.Tat]

ND=(DD/da) +1

ED = Fix(ND)
IND=ND-ED

I{FND >=0And FND <05 Then

ND=ED

MsaBox "ND="&" ND, vbExclamation, Niimero de nodos afectados”
End1f

IfFND = 05 Then
Boa = MsgBox('Si selecciona ‘Si el programa trabajara con " & ED & " nodos, delo contrario trabajara
con " & ED + 1, vbYesNo + vblnformation, Niimero de nodos afectados’)
[f Boa =6 Then
ND=ED
Else
ND=ED+1
End If

End If
KFND > 05 And FND <=1Then

ND=ED+1

MsgBox ND =" & ND, vbExcdlamation, Niimero de nodos afectados’
End If

End Sub
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Cadigo de la subrutina “cdts” del Médulo 2

SubcdtufMinimoﬂ
Dim iMinimo%, jwnomo%. i%, j%

ci = Val(Form3 Text2 Text)

kr = Val(Form3 Text8 Text)

CD= Valffoxmj.Textg.Text}

If Form4.Text]Text = "a" Then
CS = Val(Form4.Text2 Text)
k= le{Fo«m‘l.Textb.Text)
CE= Valﬂ:orm‘f.'rexﬁ.'rai}
F=1
RH=0

Else
CS = Val(Form4.TextD.Text)
ks= ValfForm‘i-.Textﬁ.Text]
CB= Val{Form‘i-.Text?.Texi)
F=0
RH=1

End If

G= HﬂPomﬁ.Opﬁon:ﬁ =True, 1,0)
ReDim cdt#(N,M)

Esquina

'inferior izquierda (0,0)

«dt(0,0)=1/(((D* AT(0,0)) / (d="V(0,0))) + (D * AE(0, 0)) / (d * V(0,0))) + ((kr *CD)"G) + (((ks *CB
*Al(0,0)) / V(0,0))*RH) + (((k * AI(0,0)) / V(0,0)) " F))

horizontal

'inferior (i0)dafiada
Fori=1ToND-1

odi(;,0)=1/((2°D" AT, 0)) / (d= " V{(;,0))) + (D * AE(;, 0)) / (dx * V{5, 0))) + (ke *CD) *G) + (((ks " CB*
Al(3,0)) / V(;,0)*RH) + (k" Al(:, 0)) / V(;, 0))* F))
Next i

‘inferior (Lmnodaﬁada
Fori=NDToN-1

odt(1,0)=1/((2°D* AT(,0)) / (d=" V(;, 0)) + (D" AE(;,0) / (dr " V(;,0)) + ((kr*CD)*G))
Next i

lateral

'zquierda (0)
Forj=1ToM -1

odt(0,j)=1/(((D* AT(O,)) / (dz* V(0,j))) + (D * AKO.j)) / (d= " V(0,5))) + (D* AE(O,5)) / (dr * V(0,5))) +
((kr*CD)*G))
Next j

‘central
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ij =1ToM-1
Fori=1ToN -1
odtli,j)=1/((2°D* AT(,3)) / (dz " V(i,3)) + (D * Alls, 3)) / (de * V(s ) + (D * AE(,3)) / (dx " Vi, ) +
((ke*CD)*G))
Next i
Nextj

‘Se selecciona el dt minimo
Mﬁmo = cdt(o. 0)
iMinimo =0
jl"finimo =0
For j= 1ToM-1
Fori=0ToN -1
[{Minimo > odt(l.j] Then
Minimo = odt(3, j)
iMinimo =i
j}/finimo =j
End If
Next i
Next j

Fori=1ToND -1
I Minimo > odt{i. O)H:en
Minimo :cdt(i. 0}
iMinimo =1
jMinimo=0
End If
Next i

Tmprime los resultados de dt's en un archivo
Open CurDir) & “\datos \cdtsitxt" For Qutput As #30
ij =0ToM
Fori=0ToN
Print #30,'dt(' & i & " & j & )=",
If odi(s, j) = 0 Then
Print #30, Frontera Cs";
Else
Print #30, Format${cdt(i, j), "#0000.0000007);
End If
Print #30,"
Next i
Print #30,”
Next j
Close #30

End Sub
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Cédigo de la subrutina “célculo” del Médulo 2:

Sub calculo(dtseg!, dtmin!, tiemposPol), til, )
Dim dtminX], dtmini! Nv As Long, t!, contador%, bandera As Byte, divl,
mult!, rest!

Ecuaciones de los nodos representativos

‘Sub oonoentmdonesﬂ

En esta linea el programa determina cuantas veces
div = (tf- ti) / dtmin

Nv = Fix{div)

mult = (Nv* dtmin)

rest = (tf - ti)

dtmini = rest - mult

‘calculara las

'ecuaciones con el dt seleccionado por el usuario y cual
'seré el ultimo dt en caso de que el dt seleccionado no
'fuera multiplo del tiempo de duracién de la prueba.
contador =0

bandera=0

Fort = ti + dtmin To t Step dtmin
cambio:

Esquinas
'superior izquierda {OM

Ca(OM)=CS
Cv{0,M) =Cn(0,M)

‘superior derecha (NM)
Cn[N. w =CS
Cw(N,M) =Cn(N,M)
'inferior derecha (N,0)
Cn(N,0)=CS
CwN,0)=Cn{N,0)
‘inferior i:quierda {0.0)

Cnl0,0) = (D" AT(0,0)* dtses) / (dz* V(0,0)) * Cx{1,0)) + (1 - (D * AT(0,0) * dtseg) / (dz * V{0, 0)) -
((D* AE(0,0) " diseg) / (dx * V(0,0))) - (kr “CD * dtseg “G) - (((ks " CB * Al(0, 0) * diseg) / V(0,0)) * RH) -
(((k * AX(0,0) * dtseg) / V(0,0)) * F))* Cw{0, 0)) + ({(k " CE " AI(0, 0)* dtseg) / V(0,0))* F) + (((D* AE(0,0)*
diseg) / (dr*V(0,0)))* C+0,1))

C+(0,0)=Cn(0,0)

Horizontales

‘inferior (1.0)
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‘Para frontera daiiada
Fori=1ToND -1
Ca(i, 0) = (D * ATG, 0)* dtseg) / (dz* V{5, 0)) "Cwli + 1,0)) + (1 - (2 ° D * AT(;, 0) * dtseg) / (dz “V(,
0))) - ((D* AE(3,0)* dtses) / (dr " V(5,0))) - (ke "CD " dtseg * G) - (ks “CB * Al(;, 0) * dtseg) / V(i,0)*RH) -
(((k * Al5, 0)* diseg) / V(5,0))* F)) * Cwli, 0)) + (((k *CE* Al(;, 0) " dtseg) / V(i,0))*P) + (D * AT(;, 0)* dtses)
/(dz*V(;,0))* Coli -1,0) + (D" AE(;,0)* dtseg) / (dx " V(i, 0))) * Cli, 1)
Cwfi,0) = Cnl,0)
Next i
'Para frontera no daniada
Fori=NDToN -1
Cn(3,0) = (D" AT(;, 0) " dtseg) / (dz" V(i, 0))) *Cwli +1,0)) + (1 - (2" D" AT(;, 0) * dtseg) / (dz " V(;,
0)))-((D* AE(;, 0)* dtseg) / (dx * Vi, 0))) - (kr *CD* dtseg * G))* Ci, 0) + (D * AT(;, 0)* dtses) / (dz* Vi,
0))*Cwi ~1,0) +(((D* AE(;, 0)" diseg) / (dr " V(3,0)) "Cwii, 1))
Cwli,0) =Cnl(3,0)
Next i

'superior (LM)
Fori=1ToN-1
Cn(i,M)=CS
Ci, M) = Cali,M)
Next i

Laterales

'izguierda '}O,j)
orj= 1ToM-1
Cx(0,j) = (D" ATO, )" dtseg) / (dz " V(0,5)) * Cw(L, ) + (1 - (D* AT(O, ) dtseg) / (d=* VIO, ) - (D
* Al(0, )" dtseg) / (dr* V(0,j)) - ((D* AE(0,j)" diseg) / (dr " V(0,j))) - (ke “CD " dtseg “G)) *C0, ) + (D"
Al(0,5)" dtseg) / (dx " V(0,3)))"C0, - 1)) + (D" AE(0,§)* dises) / (dx * V(0,)) * CH0,j + 1))
C'V(Olj) - Cn(o. j)
Next j

'derecha '[N,j)

For ji= 1ToM-1
Cu'[N. j) =CS
CwAN, j)=Cnl(N,j)

Next j

Interna {l,]}
Purj =1ToM-1
Fori=1ToN -1
Cali,j) = (D" ATG, ) * dises) / (dz* Vi, i) * Coli + 1,3)) + (1 -((2° D * AT(i,j)* dtseg) / (dz " V(i,5)))
~((D* Al j)* dtseg) / (dr * V(i,j))) - (D * AE(, ) * dtseg) / (dr * V(i,))) - (ke * CD " dtseg * G))* Cfi j)) +
(((D* ATG, 5)" dtseg) / (dz " V(i, i) Cwli - 1,5)) + (D Alli,5) * diseg) / (dr “V(i,j))) " Coli,j - 1)) + (D AE,
j)"dtseg) / (dr " V(i,3)) *Cli,j + 1)
Cli,j) = Cnli,j)
Next i
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Next j

‘escribiren el grid
FormOMSHexGrid2Col =0
FormOMSHexGrid2Row =0
FormOMSHexGrid2.Text = Tiempo=""t
Forj=1ToM +1
Fori=1ToN+1
FormDMSHexGrid2 TextMatrix(j, i) = Format$(Cnli - 1,j - 1), "##440.0007)
Next i
Next j

contador = contador + 1
If dtmini <> 0 Then
If contador = Nv Then
t=t +dtmini
dtminX = dtmin
dtmin = dtmini
dtseg = dtmin "60
bandera =1
Gol'o cambio
Endlf
Ifbandera =1Then
i=0
i=0
dtmin = dtminX
dtseg = dtmin " 60
Golo sigue
End If
End If
Next t
sigue:
'se escriben en el txt solo los valores de los tiempos deseados
Print #50,"
Print #50, Tiempo='(5“ tf
l:orj =0ToM
Fori=0ToN
Print #00,C(( & i& " & &)=,
Print #50, Format$(Cnl(i, j), "#0.0000000°)
Print #50,"
Next i
Print #20,"
Next j

End Sub
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