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Capitulo 1

Introduccion

1.1. Combustion Catalitica

El proceso de combustién catalitica es un tépico de gran importancia dentro
del desarrollo de nuevas tecnologias para la produccién de energfa no-contaminante.
Una de sus aplicaciones mdas importantes es la del convertidor catalitico utilizado
en los automéviles. Este consiste en una placa con propiedades cataliticas, es decir,
de transformacion quimica a nivel molecular, ésta recibe los gases de la combustién
provenientes del motor, los disocia y asocia en moléculas de composicién més sencilla
tales como agua, biéxido de carbono, etc., que resultan mds faciles de asimilar para
el ambiente.

Existen sistemas de combustion catalitica en los que la geometria del diseno es
sencilla; sin embargo, esto no siempre es asi, y en ocasiones se requiere de geometrias
complejas que ayuden a una maximizacion en el uso de la energfa o a una mejor
disociacién de las concentraciones de los compuestos quimicos que actuan en el
sistema. Debido a ello resulta importante conocer la manera en que se comporta
el sistema cuando las condiciones actuan sobre geometrias complejas. De alli, que
el problema a estudiar sea la caracterizacion del proceso de combustion catalitica
que ocurre en un flujo de gas hidrégeno-aire, que pasa a través de un arreglo de
alambres, dispuesto en forma de malla.

Esta investigacion se enmarca dentro del drea cientifica de la transferencia de
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calor y la combustién, que son campos de carédcter interdisciplinar donde confluyen
ramas de la ciencia como la termodindmica, la cinética quimica, la mecédnica de
fluidos, la matématica aplicada, el diseno mecédnico y el transporte de calor y masa,
necesarias todas ellas para la resolucién integral del problema que se presenta a
continuacion.

Este problema en particular resulta complejo debido a que involucra aspectos
especificos en su solucién: por un lado, centra su idea en el estudio de la conveccién
forzada que cruza un arreglo de alambres cataliticos; dentro de este sistema, el
proceso de transferencia de calor dard la pauta para entender la manera en que se
da proceso de combustién y la ignicién de una mezcla de hidrégeno - aire que incide
en la placa catalitica.

El problema de la transferencia de calor en un sistema por conveccién forzada,
se da porque el flujo de gas viene a una velocidad y una temperatura impuestas
aguas arriba del sistema, mientras que los alambres se encuentran suspendidos a
una temperatura también constante, pero diferente a la del flujo. Esto provocara
que haya un flujo de calor hacia el gas dependiendo de la diferencia de temperaturas
entre ambos. La evolucién de este proceso estard regida por distintas propidedades
fisicas (velocidad, densidad, viscosidad, etc.) del campo fluido en todo el sistema,
por la ecuaciones que rigén la fluidodindmica y la ecuacién de la energia.

La obtencién del nimero de Nusselt y la determinacién del campo fluido nos per-
mitirdn conocer las distribuciones de los campos de concentraciones de las especies
del gas sobre la superficie del arreglo de alambres cataliticos.

Ahora bien, dado el aspecto fisico y geométrico del sistema, el espacio donde
vive la solucién, de los procesos descritos en el parrafo anterior, es complejo, por lo
que resulta imperativo obtener una distribucién de malla que sea capaz de reflejar
los aspectos fisicos del sistema. Serd necesario, entonces, entender cémo es que se
construyen sistemas de distribucién de mallas numéricas para geometrias comple-
jas, donde las premisas principales sean: el mantener la ortogonalidad del sistema
numérico y conservar una razoén de aspecto adecuada para cada uno de los nodos
de la malla. De alli, que se haga obvio, que el punto de partida para solucionar el
problema ya planteado sea generar una malla numérica adecuada.

Estos tres aspectos se conjugan para alcanzar una solucién que predice el com-
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portamiento del sistema de una manera cercana a la realidad, es decir, se desarrolla
un modelo en el que se tomaron en cuenta materiales y condiciones cercanas a una
realidad fisica.

En la introduccién de los subsecuentes capitulos se presentara la revisién bibli-
ografica para cada una de partes de la investigacién doctoral, lo que permite conocer
la evolucion del estudio de problemas similares al que aquif se investiga, ésta se hara
de manera separada para cada uno de las facetas del problema. Iniciando con la flu-
idodindmica del arreglo de hilos, continuando por el problema de conveccién forzada,
que incluye el estudio de la transferencia de calor en arreglos de tubos y alambres;

dedicando también un capitulo al estudio del proceso de catalisis.,

1.2. EIl Hidrégeno

El hidrégeno es el elemento quimico més sencillo. Su nimero atémico es 1 y
su simbolo es H. Fue descubierto por Cavendish en el siglo XV I, pero su nombre
se lo dio Lavoisier un tiempo después. La palabra hidrégeno se forma a partir de
hydro(agua) y genoman (hacer) ya que cuando el hidrégeno se quema se obtiene
agua. Es el elemento més ligero y abundante del Universo (mds del 90 % de los
atomos y 3/4 partes de la masa total).

Se formé pocos segundos después del "Big Bang" que se cree segtin esta teoria,
fue el comienzo del universo. Se encuentra en el Sol y la mayoria de las estrellas.
Se piensa que es el componente principal de Jupiter y que en las profundidades
del planeta la presién es tan grande que el hidrégeno sélido molecular estd como
hidrégeno metalico sélido. En la corteza terrestre existe en una proporcién del 0,14 %
en peso.

Por més de un siglo el hidrégeno se ha considerado como un combustible con-
veniente y limpio. Puesto que puede obtenerse de una diversa gama de fuentes
domésticas, el hidrégeno podria reducir los costos econémicos, politicos y ambien-
tales de los sistemas de energia. Por otra parte, en dreas urbanas, a causa de la
contaminacion del aire, los costos relacionados con la preservacién de la salud son
un problema creciente, tanto para las sociedades desarrolladas como las que se en-

cuentran en vias de desarrollo. En el largo plazo, el hidrégeno obtenido de fuentes
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renovables ofrece un potencial de energia que serfa sostenible en todos sentidos.

El hidrégeno es un portador de energia y puede producirse a partir de una amplia
variedad de fuentes, tales como: el gas natural, el carbén, la biomasa, el agua, etc.,
asi como de las aguas negras, de los residuos sélidos, llantas y desechos de petréleo.

Las ventajas y desventajas del hidrégeno derivan de sus propiedades fisicas bési-
cas. La molécula de hidrégeno es la més ligera, la mas pequena y estd entre las
moléculas mds simples, ademds, es relativamente estable. El hidrégeno tiene mas
alto contenido de energfa por unidad de peso que cualquier otro combustible y, en
caso de accidente, se dispersarfa rdpidamente. También permite la combustién a al-
tas relaciones de compresién y altas eficiencias en méquinas de combustién interna.
Cuando se le combina con el oxigeno en celdas de combustible electroquimicas, el
hidrégeno puede producir electricidad directamente, rebasando los limites de eficien-
cia del ciclo de Carnot obtenidos actualmente en plantas generadoras de potencia.

Como desventajas, el hidrégeno tiene una temperatura de licuefaccién extremada-
mente baja (20 K) y una energia muy baja por unidad de volumen como gas o como
liquido (mds o menos una tercera parte de la del gas natural o gasolina, respecti-
vamente). Otras desventajas son: la obtencién del hidrégeno liquido requiere de un
proceso altamente consumidor de energia, el transporte de hidrégeno gaseoso por
ductos es menos eficiente que para otros gases, los contenedores para su almacenaje
son grandes y el almacenamiento de cantidades adecuadas de hidrégeno a bordo de
un vehiculo todavia representa un problema significativo. El hidrégeno no es téxico
y no es contaminante, pero es dificil de detectar sin sensores adecuados ya que es
incoloro, inodoro y su flama en el aire es casi invisible.

Por numerosas razones, el punto de introduccién para la energia con base en el
hidrégeno es el sector transporte. Los consumidores pagan considerablemente mucho
mads por la energfa utilizada en el transporte que por la electricidad o el gas empleado
para fines domésticos (esta relacién podria ser, conservadoramente, hasta de 8 a 1
para una familia de clase media). M&s atn, el sector transporte tiene también un
gran potencial de ganancias por eficiencia de combustible. En efecto, la eficiencia
de los automéviles modernos es de alrededor del 13 por ciento durante el ciclo de
manejo urbano, en tanto que los vehiculos a hidrégeno, ya sean hibrido-eléctricos

o de celdas de combustible, podrfan alcanzar eficiencias del orden de entre 35 y 45
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por ciento. Los vehiculos impulsados por hidrégeno también pueden cumplir con la
demanda creciente de bajas o cero emisiones.
En diferentes paises industrializados se estdn llevando a cabo investigaciones

para el uso del hidrégeno en el trasporte.

1.3. Ventajas y desventajas del uso de hidrégeno

como fuente de energia

1.3.1. Ventajas

Las ventajas del uso del hidrégeno son las siguientes:

= El hidrégeno es un combustible extraido del agua, la cual es un recurso muy

abundante e inagotable en el mundo.

s La combustion del hidrégeno con el aire es limpia, evitando asf la contami-

nacién del medio ambiente.

» Los productos de la combustion son, en su mayorfia, vapores de agua, los cuales

son productos no contaminantes.

Las razones por las cuales se considera la combustién del hidrégeno como una

combustién limpia, son las siguientes:

= Los productos de la combustiéon del hidrégeno con aire son: vapor de agua
y residuos insignificantes donde la maxima temperatura es limitada. Algunos
oxidos de nitrégeno son creados a muy altas temperaturas de combustiéon
(2300K), afortunadamente, la temperatura de autoignicién del hidrégeno es
solamente de 900K .

s Una mdquina de combustién interna que utiliza hidrégeno como combustible
puede ser ajustada para que la emisién de NOx sea 200 veces menor que la
de los vehiculos actuales. Una forma practica para controlar la temperatura

de combustion consiste en inducir agua a la mezcla hidrégeno-aire. Con la
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inyeccion de agua, el escape de los vehiculos manejados con hidrégeno es sim-
plemente vapor de agua que retorna a la atmdsfera sin contaminar el aire ni

producir lluvia acida.

1.3.2. Desventajas

Las desventajas del uso del hidrégeno son las siguientes:

= Como no es un combustible primario entonces se incurre en un gasto para su

obtencion.
= Requiere de sistemas de almacenamiento costosos y atin poco desarrollados.
= Elevado gasto de energia en la licuefaccién del hidrégeno.

» Elevado precio del hidrégeno puro.

Debido a la necesidad que se tiene actualmente de reducir el nivel de conta-
minantes presentes en la atmésfera, por los problemas que éstos ocasionan, como
el efecto invernadero, la variacién de los regimenes climatolégicos, entre otros, que
afectan seriamente a la humanidad, es de gran importancia buscar nuevas alterna-
tivas que contribuyan a la solucién de estos problemas sin recurrir a limitaciones en
la produccién de energfa, ya que esto implicarfa un retraso tanto en el desarrollo

econdémico, cultural, tecnolégico e investigativo de nuestro pais.

1.4. Aplicaciones de la combustion catalitica del

Hidrégeno

La combustién catalitica del hidrégeno se basa en que el hidrégeno y el oxigeno
se pueden combinar a bajas temperaturas mediante un catalizador adecuado pro-
duciéndose, inicamente en esta reaccién, vapor de agua que puede ser empleado
por quemadores o calentadores en aplicaciones domésticas como por ejemplo en las

estufas y calentadores de agua, etc.



1. Introduccion 7

Combustién del hidrégeno en méquinas de combustién interna. Consiste bési-
camente en la modificacién de estos motores disenados para quemar combustibles
fosiles (gasolina, diesel, gas natural, etc) basdndose en dos aspectos bdsicos: el re-
diseno de la cdmara de combustion y diversos ajustes en los sistemas del motor para
que sea eficiente el uso de hidrégeno como combustible. Una de las caracteristicas
de los motores que utilizan hidrégeno como combustible es que tienen una eficiencia
20 % mayor que los motores que emplean combustibles fésiles. Otra caracteristica,
es que producen pocas emisiones contaminantes, arrojan inicamente vapor de agua

y pequenas cantidades de NOx.

1.5. Breve historia sobre la catalisis

En 1814 Kirchhoff reporté que los dcidos ayudan a la hidrélisis del almidén a
glucosa. La oxidacién del hidrégeno por el aire sobre el platino fue observada por
H. Davy en 1817 y 1820, y también por Dobereiner (1823) quien construyé una
yesca que producia una flama cuando una pequena dosis de hidrégeno producido
por la reaccion del zinc y del dcido clorhidrico, reaccionaba en presencia de platino.
Su dispositivo fue vendido con mucha facilidad a principios del siglo XIX cuando
los encendedores atin no habfan sido inventados. Encontré también que el platino
ayudaba a la oxidacién del monoxido de carbono y del etanol.

Faraday fue el primero en llevar a cabo experimentos y analizar porqué el platino
facilitaba la oxidacién de diferentes moléculas. Encontré que la adsorcién del etileno
desactivaba la superficie de platino temporalmente, mientras que la adsorcién del
sulfuro desactivaba al platino permanentemente. Midi6 la velocidad de oxidacién
del hidrégeno, sugirié un mecanismo de reaccién y observé la desactivacion y regen-
eracion del catalizador. De esta manera, Faraday se convirtié en el primer cientifico
en estudiar las reacciones cataliticas. En 1836 Berzelius defini6 al fenémeno y lo
llamé catalisis, sugiriendo la existencia de una fuerza catalitica asociada a la accién
del catalizador.

Las bases de la tecnologia catalitica fueron introducidas en la segunda parte del
siglo XIX. El proceso Deacon fue descubierto en 1860 y la oxidacién de SO y SOs

mediante platino fue descubierta por Messel en 1875. Mond introdujo la reaccién
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de metano y vapor de agua con un catalizador de niquel. A principios del siglo
XX, Ostwald desarroll6 el proceso de oxidaciéon del amoniaco para formar éxido
nitrico, el precursor para la fabricacién de dcido nitrico en 1902. Ese mismo ano
Sebatier desarrollé un proceso de hidrogeneracion de etileno. En 1905 Ipatieff usé
la acciéon catalitica de arcillas para obtener diferentes reacciones orgdnicas como la
deshidrogenizacién, isomerizacién, hidrogeneracién y polimerizacion.

Un mejor entendimiento de la termodindmica llevé a conocer los limites de las
velocidades de reaccién en la reaccién catalizadas. Un catalizador promueve una
reaccion hacia el equilibro pero no produce moléculas en exceso de las existentes
en las concentraciones en equilibrio. Gracias a la sintesis del amoniaco a partir del
nitrégeno y del hidrégeno, se logré crear una prueba estandar que ayudé al desarrollo
de la tecnologia de la catalisis.

La calidad de un catalizador puede ser medida con base en qué tan cerca se
encuentra del equilibrio quimico y qué tanto se mantiene alli. Reactores de alta
presién fueron disenados para mantener el equilibrio quimico durante la produccién
de amoniaco catalizado.

Las reacciones cataliticas del monéxido de carbono y del hidrégeno fueron uti-
lizadas para producir metanol en 1923, asi como hidrocarburos liquidos de alto peso
molecular en 1930. La produccién de motores diesel fue una de las principales apli-
caciones de la catdlisis durante el periodo de 1930 a 1950. El rompimiento de largas
cadenas de hidrocarburos sirvié para obtener productos de menor peso molecular,
los cuales eran obtenidos mediante 6xidos catalizadores compuestos principalmente
de aluminio y silicio.

El descubrimiento de petréleo de manera abudante en Arabia, a principios de
los anos cincuenta, enfocé el desarrollo de los procesos cataliticos en la accién de
convertir petréleo crudo en combustibles y quimicos. El aceite y los derivados inter-
medios del aceite como el etanol y el propanol se convirtieron en la materia prima
dominante del mercado.

Los procesos catalizados usando el metal platino y el éxido como acido, fueron
desarrollados para convertir el petréleo en combustibles de alto octanaje. La catali-
sis de hidrodesulfuracién removia al sulfuro del crudo y prevenia la desactivacién
catalitica.
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El descubrimiento de silicatos de alumina cristalizados microporosos (zeolites)
proveia de catalizadores mas selectivos y con mayor actividad para muchas reac-
ciones, incluyendo la ruptura, la hidroruptura, la alcalinizacién, la isomerizacion y
la oligomerizacion.

La crisis energética en la década de los setenta del siglo X X, renové el interés por
la quimica y los combustibles, produciendo tecnologias que usaban materias primas
alternativas al petréleo crudo. Intensas investigaciones fueran realizadas utilizando
carbon, gas natural y aceite, para desarrollar nuevas tecnologfas que proveyeran de
mayor actividad y selectividad en los antiguos procesos cataliticos. Se incrementé lo
concerniente a la calidad ambiental, lo cual llevé al desarrollo de los convertidores
cataliticos en los automdéviles, que producen la oxidacién del mondéxido de carbono

y la reduccion del éxido de nitrégeno.



Capitulo 2

Fluidodinamica de un gas

2.1. Introduccion

En el siglo XIX, las ecuaciones de un flujo viscoso fueron estudiadas, de manera
concreta, para resolver todo tipo de problemas relacionados con la mecédnica de
fluidos; en especifico, el estudio de los flujos alrededor de cuerpos, fue simplificado
al caso de circulos a partir de los trabajos de Stokes en 1851, quien analizé el
flujo alrededor de un cilindro y una esfera para el caso de un nimero de Reynolds
muy bajo con respecto a la unidad. En su aproximacién, él considera que existe
un plano de simetria con respecto al didmetro del cilindro y toma en cuenta que el
nimero de Reynolds en primera aproximacién tiende a cero, con lo que desprecia
las fuerzas inerciales. Para 1910, Ossen realiza una aproximacion diferente pero que
toma como base la hecha por Stokes. Ossen reconoce la discrepancia que se halla
implicita en la aproximaciéon de Stokes, para el caso en el que el cilindro es visto
como un cuerpo sumergido en un campo lejano. El nota que la aproximacion de
Stokes corresponde al caso donde la conveccién no existe porque la velocidad es
cero, y se da cuenta que bajo esta idea, el flujo se observa como de velocidad libre;
por esta razén Ossen propone linealizar las ecuaciones de Navier-Stokes utilizando
como velocidad caracteristica la velocidad libre de flujo.

Los estudios mencionados en el parrafo anterior, dieron la pauta para una serie
de andlisis que se centraron en el estudio del flujo para el caso en el que el nimero

de Reynolds es alto, ya que, por lo antes dicho, se dio por bien conocido el caso

10
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de nimeros de Reynolds muy bajos. El desarrollo de la aviacién, generé que el
estudio de los flujos a altos niimeros de Reynolds se transformaran en andlisis de
gran importancia. El estudio de los esfuerzos generados sobre superficies, del cambio
de la presion, de la sustentacion alrededor de cuerpos, generé todo un nuevo campo
de investigaciéon donde la turbulencia se convirtié en el eje central de los analisis. Si
bien estos trabajos resultan importantes, también es cierto que existen otras dreas
de andlisis que también tienen relevancia tecnolégica, pero de las que existen pocos
estudios; tal es el caso de la combustion catalitica donde la eficiencia del proceso
estd directamente relacionada con los casos donde el nimero de Reynolds es bajo o
del orden de la unidad, que es precisamente, lo que se estudia en esta tesis.

El primer intento por resolver las ecuaciones que describen el movimiento de
un fluido que cruza a través de un arreglo fue realizado por Kovasznay [1]. El pre-
senté una solucién exacta simple para el caso bidimensional de las ecuaciones de
Navier-Stokes, la cual consistia en una descripcion del flujo de agua debajo de un
fluido que incidfa normalmente sobre un arreglo de barras igualmente separadas.
Este mismo problema, pero utilizando cilindros circulares, se estudia, inicialmente,
con el trabajo de Tamada y Fujikawa [2] quienes retomarsn el sistema de ecua-
ciones utilizado por Ossen, dando una solucién a niimeros de Reynolds pequenos en
comparacién a la unidad. El trabajo de ellos fue continuado por Miyagi [3] quien
realizé una simplificacién realizando la suposicién de flujo incompresible. Hasimoto
[8] considerd, ademds, a la ecuacién de Stokes y soluciones periddicas descritas a
través de series de Fourier, que dieron resultado para arreglos cuadrados en el caso
de cilindros circulares. Happel y Kuwabara [4] - [5], emplearon modelos de regién
cercana para hacer predicciones del flujo viscoso relativo a arreglos de cilindros. Es-
tos resultados dan pie al desarrollo de una base de solucién que funciona para dos
cilindros concéntricos y que, a su vez, sirve para representar un modelo de frontera
no uniforme. Estas soluciones son vélidas para casos donde el nimero de Reynolds
es pequeno comparado con la unidad y son muy titiles para describir el problema
de filtracién de gases via filtros viscosos.

Los primeros trabajos analizados numéricamente se enfocaron, de manera prin-
cipal, en flujos viscosos que pasaban alrededor de cilindros circulares suspendidos en

medios infinitos. Thom [7] dio la fundamentacién para una representacién numeérica,
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utilizando transformacién conforme de la mitad superior del plano fisico exterior del
cilindro, a una barra rectangural semiinfinita. El obtuvo una solucién para nimero
de Reynolds de 10 y 20 y calcul6 los valores del esfuerzo sobre el cilindro, que
tuvieron muy buena similitud con resultados experimentales. Kawaguti estudié el
flujo cerca de los nimeros de Reynolds criticos basandose en el método de Thom y
demostré la existencia de una solucién permanente para este caso. Apelt dio solu-
ciones para el caso de nimeros de Reynolds del 40 al 44, la primera solucién tuvo
una muy buena correspondencia con la de Kawaguti [6] en la zona cercana a la
superficie del cilindro; aunque mostré discrepancias para zonas méis alejadas del
mismo. Una formulacién mucho més refinada, en funcién de las condiciones de fron-
tera, fue lograda por Keller y Takami [10], quienes utilizaron soluciones asintéticas
desarrolladas por Imai para valores de la funcién de corriente y de la vorticidad en
regiones muy distantes del cilindro. Ellos calcularon las soluciones para nimeros de
Reynolds 2, 4, 10 y 15.

Hamielec y Raal [9] obtuvieron, también, soluciones "estacionarias"para nimeros
de Reynolds mayores a 100, posteriormente, Muzimoto resolvié el flujo alrededor
de un obstéculo cilindrico arbitario; los resultados de estos autores, aunque con-
tribuyeron al método numérico, no son del todo aplicables en la realidad, porque
se conoce que para flujos de nimeros de Reynolds mayores a 50, el flujo se vuelve
inestable.

Una de las bases de esta investigacion, es el trabajo de Gordon [17] que resuelve
las ecuaciones de Continuidad y de Navier-Stokes de un flujo que cruza un arreglo de
alambres, utilizando soluciones locales alrededor del cilindro del campo de la funcién
de corriente y de la vorticidad, y acopldndolo a soluciones numéricas para las regiones
mas lejanas. Su estudio se centra en la idea de obtener las lineas de corriente y de
vorticidad para los casos de nimero de Reynolds entre 20 y 100, lo cual representa
una gran contribucién para el caso donde la relacién entre los términos difusivos y

convectivos de las ecuaciones de Navier-Stokes tienen relevancia.
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2.2. Planteamiento del problema

Se considera un gas que se mueve a una velocidad Uy que incide sobre un arreglo
de alambres. Sobre la superficie de éstos la velocidad del flujo es cero por condicién
de no deslizamiento; mientras que en direccién perpendicular a éstos, la velocidad
también es cero porque no existe transporte de gas del alambre hacia el flujo y
viceversa. Ademads, se tiene en cuenta que existe una caida de presién entre la entrada
del sistema y la salida; por lo que la presién inicial del sistema estd denominada por
po ¥ la presion de salida es p.. Por simplicidad, se considera que la densidad y la

viscosidad del flujo de gas son constantes, tal como lo muestra la figura 2.1.

1

1.Jp.

Figura 2.1: Esquema fisico del flujo que cruza a través de un arreglo de alambres.

Como puede verse en esta figura, cuando ¥ es igual a cero, sobre todo el eje T
existe una linea de simetria; lo mismo sucede en el caso en el cual 7 es igual a 1/2;

este hecho implica la posibilidad de simplificar el esquema fisico del problema.

Es importante recalcar las longitudes caracteristicas del problema, por lo que a
estd definido como el radio del alambre; mientras [ es la longitud que existe entre
los centros de dos alambres consecutivos. De estos dos pardmetros se deriva una

razén de aspecto denominada € = [/a que se utilizard para el andlisis a bajo nimero
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de Peclet que se definird mds adelante. Una vez explicadas las caracteristicas que
para este problema presenta la dindmica del flujo de gas a través de los alambres, es
posible invocar a las ecuaciones que describen este proceso y hacer una descripcién
eficaz del comportamiento del gas sobre el sistema, teniendo en cuenta los efectos
de la caida de la presién y la disminucién de la velocidad del flujo cuando cruza el
arreglo, de tal manera que se favorezcan los procesos de transferencia de calor y de

transporte de masa, todo esto con el fin de obtener la mayor eficiencia del sistema.

2.3. Leyes basicas de conservacion de la dinamica

de un flujo de gas

Las leyes que permiten explicar la conservacién de masa, energia y momento
estdn descritas en un sistema lagrangeano, pero es necesario describir a éstas a
través de un sistema euleriano, que centra su idea en la conservacién de los flujos a
través de un volumen de control, la transformacién que nos lleva a este resultado esta
descrita a través del teorema de transporte de Reynolds y se encuentra referenciada

comunmente en la bibliografia referente a la mecdnica de fluidos.

2.3.1. Ecuacién de conservacion de masa

La ecuacién de continuidad se deriva de la ecuaciéon de conservaciéon de masa,
también conocida como la primera ley de Newton. Descrita en dos dimensiones y
para un sistema estacionario, la ecuacién de continuidad es:

a—z_t + a—zf =0. (2.1)
or 0y

donde @ y v representan las velocidades en direccién longitudinal y transversal
de manera dimensional y p, representa la densidad del gas del problema ya descrito
en el planteamiento.

Para este problema, en particular, se considera que la densidad del gas es con-
stante, por lo que el tercer y cuarto término de la ecuacién anterior son cero.

Con esto la ecuacién de continuidad queda reducida a dos términos que no son

distintos de cero, de ella es posible derivar la funcién de corriente que fue desarrollada
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por el matematico frances J. L. Lagrange en 1755, y que la retomaré mas adelante.

2.3.2. Ecuaciones de balance de cantidad de movimiento

La ecuacién de balance de cantidad de movimiento se deriva de la segunda
ley de Newton, lo que nos lleva a describir al flujo, a través de la conservacién
de la cantidad de movimiento que actia sobre el volumen de control dentro del
sistema euleriano. La derivada material del momento queda descrita a través de las
velocidades longitudinales y trasversales del flujo y el cambio de la presién dentro
del sistema.

Se muestra a continuacién la ecuaciéon de conservacion de momento de manera
bidimensional, en el caso no estacionario, donde p es la presion en el sistema, p, es la
viscosidad del gas, los términos de las derivadas de primer orden son conocidos como
los términos convectivos; mientras que los que involucran a la segunda derivada son

llamados difusivos.

Reescribiendo la ecuacion para el caso en el cual el flujo es estacionario las
derivadas temporales de las velocidades longitudinales y trasversales @ y v son cero

como puede verse a continuacién:

_ou _0Ou 1 0p 0*u  0*u
ozt oy = pjom M [T*@} (22)
_0v _0v 1 9p 0%v 0%
u% + Ua_@ = —p—ga—g + Mg |:_al’2 + _8y2] . (23)

Las ecuaciones de cantidad de movimiento son una aplicacién de la segunda
ley de Newton. Cada una de ellas establece que la fuerza de inercia (debida a la
aceleracion del fluido) es igual a la fuerza neta externa que actia sobre el fluido. Los
primeros términos constituyen la aceleraciéon convectiva y son términos no lineales
(conveccién forzada). Los dos primeros términos del lado derecho de la igualdad son
las fuerzas superficiales, motriz y viscosa, repectivamente.

Para cerrar el problema, es necesario establecer las condiciones de frontera del

sistema, primero, aguas arriba del sistema, donde
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T——o0: u—Uy=0v=p=0, (2.4)

por otro lado, las condiciones de frontera en infinito son:

T—oo: u—Uy=v=0.

Sobre el eje de simetria, las condiciones de frontera en direccién trasveral son las

que se muestran a continuacién:

— v =—=0. (2.5)

2.4. Adimensionalizacion de las ecuaciones y condi-

ciones de frontera

El sistema de ecuaciones descrito en las secciones anteriores se encuentra en
forma dimensional, lo que corresponderia a un problema concreto; sin embargo, es
necesario hacer la descripcién universal del problema, por lo que, se propone un
sistema de cambio de variables que adimensionalice las ecuaciones para resolver
a éste en cualquier condicién, solamente en funcién del nimero de Reynolds. Las
escalas de longitud las adimensionalizamos con la longitud entre cilindros I, las
velocidades con la velocidad libre de flujo, Uy y la diferencia de presién, en relacién
a la presién aguas arriba, con la presién dindmica p,Uy.

Al sistema de ecuaciones le realizamos el siguiente cambio de variables para

obtener el nuevo sistema fisico adimensional:

x (]

€T = —’ = —
YT

wo— L, P
Uy’ Uy’ PgUo

La ecuacién de conservacion de masa queda descrita como se muestra a contin-

uacion:
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ou Ov

—+—=0 2.6

Ox + dy ’ (26)

la ecuacién de conservacion de cantidad de movimiento, en ambas direcciones

es:

ou  Ou op 1 [0*u 0O*u

— — =t — | ==+ =— 2.7

Yor t Uay 9z " Re {8952 * 8y2] ’ (2.7)
ov ov op 1 [0%v 0%

—Fr=—=——4+—|=—=+ = . 2.8

Yor +U8y dy + Re [8:(:2 * 0y? (28)

Donde el nimero de Reynolds se define de la siguiente forma

Ul
Re:—pg o
Hg

Para poder resolver el problema presentado anteriormente, es necesario plantear
condiciones de frontera que satisfagan la fisica del sistema. En los ejes de simetria

las condiciones son la siguentes:

1 ou
::t— T —
Y 7 Y Jy

Lo que implica que, por simetria, no existe transferencia de masa sobre el eje de

0. (2.9)

simetria, esto es, que el flujo de gas siempre es paralelo al eje.

Sobre la superficie del cilindro la condicién de deslizamiento implica que las
velocidades, tanto perpendiculares como tangenciales, deben ser cero, ademds que no
existe transporte de masa hacia adentro o fuera del cilindro; por lo que la condicién

de frontera queda descrita de la siguiente manera:
u=v=0]_. (2.10)

Las condiciones de frontera aguas arriba y abajo en el sistema son:

r — —o00:u—1=v=p=0, (2.11)

r — o0: u—Uy=v=0.
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2.5. Formulacion de la ecuaciones en términos de

la vorticidad y de la funcién de corriente

De lo desarrollado en la seccién anterior, se han obtenido las ecuaciones que rigen
al movimiento del fluido, éstas estdn descritas en términos de la velocidad longitu-
dinal v, la velocidad transversal u y presién p del fluido. ademds de tres ecuaciones,
que son la ecuacién de conservacién de masa y las ecuaciones de conservacion de
cantidad de movimiento en ambas direcciones [2.7-2.8], con esta informacion el sis-
tema se encuentra cerrado, esto implica que la solucién a sistema es tinica, aunque
con el fin de obtener un sistema integrador numérico en la literatura se recomienda
establecer un sistema de ecuaciones dependiente de la funcién de corriente y la vor-
ticidad en esta seccién de presenta la deduccién de sistema en funcién de estas dos
nuevas variables.

De la deduccién mostrada en el apéndice A, la descripcién vorticidad y funcién

de corriente queda reducida a dos ecuaciones que se muestran a continuacion:

B 2y 0%
O=-— [6_1124_%} . (2'12)

Esta ecuaciéon de vorticidad establece que la rapidez de cambio de la vorticidad
de un elemento de fluido depende del gradiente de velocidad y de su difusién por

efectos viscosos.

2 2
o000 9o 1 [P0 @}7 (213

a—ya—x‘m—y—ﬁ[a—ww

con sus correspondientes condiciones de frontera en la entrada y en la salida del

sistema:
r — —oo: Yp—y=0Q=0, (2.14)
oy 00N 0
r = 00— =—=
Jdy Oz
En los ejes de simetria las condiciones son la siguentes:
1 0

2 dy
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2.6. Esquema numérico

2.6.1. Solucién numérica de sistemas elipticos

Las ecuaciones que rigen al sistema son diferenciales parciales de segundo orden,
por lo que es necesario conocer las técnicas numéricas bdsicas para resolver estos
problemas.

El método méas comunmente utilizado por los investigadores en décadas anteri-
ores, es el de Gauss-Seidel, que consiste en proponer una solucién e iterar sobre ella
hasta que las funciones convergan, la ventaja de este método, es que requiere de de
poca carga en memoria, pues todo se carga en procesador.

Un método derivado de Gauss-Seidel, son los sistemas de descomposicién LU
(Lower-Upper Band), éste consiste en construir una matriz de bandas a través de
la vectorizaciéon de las ecuaciones diferenciales en el espacio numérico, la cual es
resuelta al invertir el sistema completo y obtener una solucién tnica.

La ventaja de estos sistemas es que toman a las ecuaciones completas y la re-
suelven en un solo paso, por lo que el nimero de iteraciones cuando el sistema es
acoplado disminuye. Razén por la que en un principio, se trabajo con este método
para tratar de solucionar el problema planteado.

Sin embargo, se debe considerar que se tiene que construir una matriz del tamano
(mixnj)? la cantidad de memoria utilizada para resolver el sistema es excesiva, por lo
que se necesita de un equipo de cémputo con caracteristicas especiales para obtener
una buena resolucién del problema.

Las ecuaciones de Navier-Stokes, de la energifa y de las concentraciones de
hidrégeno y de oxigeno, escritar en un sistema vorticidad-funcién de corriente, se
resolvieron a través de este método, pero considerando el costo computacional que
implicaba, se buscé un método alterno para solucionar el sistema de ecuaciones

diferenciales.
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2.6.2. Meétodo de solucién de ecuaciones diferenciales elipti-

cas por medio de un sistema de tridiagonales acopladas

Dentro de los métodos numéricos utilizados para resolver ecuaciones diferenciales
ordinarias, uno de los méds socorridos para ecuaciones de segundo orden es el de
tridiagonales.

Existe una forma de utilizar este sistema para resolver ecuaciones diferenciales
parciales elipticas, que fue propuesto en el ano de 1976 para resolver ecuaciones
de Poisson, este método no goza de mucha popularidad dentro de la dindmica de
fluidos computacionales, afirmacién que puede sostenerse con base en que, durante
el andlisis bibliogréfico que se realizé, no se encontraron trabajos que utilizaran esta

clase de método. No por ello

2.6.3. Generacion de Mallas Computacionales

La primer complicacién a la que se enfrenta el investigador, al intentar resolver el
problema del flujo que pasa a través de un arreglo de alambres, es el de la geometria,
que es compleja. Esto porque se encuentra sumergida en un sistema rectangular
impuesto por las condiciones de frontera dentro de un circulo delimitado por un
alambre.

Como se observa, por la geometria del problema, el realizar una simple trans-
formacién de coordenadas sobre el cilindro, acopldndole un sistema de coordenadas
cartesianas aguas arriba y aguas abajo (que fue la primera opcién para resolver el
problema) no resulta suficiente. Esto porque el sistema de ecuaciones que rigen al
flujo es eliptico, lo que provoca que se den cambios abruptos en la continuidad de
la malla, que generan errores numeéricos, que se veran reflejados directamente en el
flujo, sin importar el método de solucién que se utilice.

Debido a lo anterior, se pensé en la utilizacién de mallas computacionales para
tener un escenario mas cercano al real, donde las variables fisicas en el espacio tengan
cambios graduales, no tan bruscos. Esto porque, la idea principal, en los muchos
intentos por generar una malla, es asegurarse de que el dominio computacional
corresponda al dominio fisico de la condicién de frontera, a este hecho se le denomina

en la literatura adaptacién geométrica [18] que, como es obvio, se ve reflejada en
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una mayor cantidad de nodos utilizados para generar ésta, de tal manera que se
cumpla con la condicién mencionada en lineas anteriores.

Ahora bien, las mallas computacionales deben cumplir con ciertos lineamientos
especificos, para que el problema en el que se va a utilizar sea resuelto de manera
correcta, sin fuentes de errores numéricos. Estos son:

1. Minimizar errores numéricos. La resolucién y la orientaciéon de la malla con
respecto a la direccién del flujo, asi como el no considerar los errores de truncacién,
puede llegar a convertirse en fuente de errores numéricos.

2. Proporcionar estabilidad numérica. En ciertos métodos numéricos de res-
olucién de ecuaciones, ya sean implicitos o explicitos, su estabilidad, depende del
tamano del elemento discretizado, por lo que se debe tener cuidado al disenar la
malla.

3. Lograr un ahorro en los cédlculos computacionales. Obviamente, a mayor
nimero de nodos en la malla, son necesarios més cdlculos numéricos, lo que puede
ocasionar una corrida de programa lenta y que utilice demasiados recursos.

4. Disponer de un facil manejo en las condiciones de frontera. Es comiin que
las condiciones de frontera invoquen a derivadas normales, en consecuencia el tener
lineas de malla que se ajusten a la condicién de frontera fisica, resulta ser muy

ventajoso a la hora de solucionar el problema fisico.

2.6.4. Meétodos para la generacion de mallas

En la literatura existe una extensa cantidad de métodos para generar mallas,
en esta seccion se consideraran aquellos que son cldsicos para resolver el flujo sobre

superficies complejas y en forma de arreglos.

Método algebraico

Este, también llamado bilineal, consiste en una trasformacién de coordenadas a
través de funciones algebraicas. Es un tipo de transformacién bidimensional que ha
sido utilizada sobre todo en espacios fisicos cuadrilaterales. Un método derivado de
esa transformacion es el de interpolacién transfinita, que toma en consideracion las

fronteras fisicas del problema para generar un espacio coordenado cartesiano.
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La ventaja, que se encontré el primer método mencionado, es la rapidez en la
generacién de la malla. Sin embargo, como se trata de una transformacion lineal,
las derivadas en el sistema de ecuaciones diferenciales del flujo eran discontinuas,
por lo que el método perdia precisién y estabilidad. Utilizando una interpolacién
transfinita, el resultado era semejante al de método bilineal, por lo que también se

desechd.

Método de interpolacién a través de los polinomios de Hermite

La utilizacién de polinomios de Hermite como método de transformacién de
coordenadas para la generacién de mallas, es bastante 1til, pues provee de una
rapidez de cdlculo en su generacién, ademés de que da estabilidad al sistema de
resolucién de ecuaciones diferenciales. Dicho método fue utilizado por Vera y Linan
para resolver el problema de catélisis sobre un arreglo de alambres.

Dentro de las desventajas que tiene, se encuentra el hecho de que las singular-
idades generadas por las esquinas de las condiciones de frontera, se propagan con
cierta facilidad hacia dentro de la malla, cosa que puede resolverse redondeando las
esquinas y adaptando las condiciones de frontera sobre esa regién.

Atendiendo a esta idea, se consideré un método que fuera capaz de dar una
descripcion de las derivadas de manera suave, tomando en cuenta las singularidades

de las esquinas.

Método eliptico de generacién de mallas

Este método se desarroll6 en los anos 70’s, Thompson fue el precursos de éste.
Sus primeros usos fueron para calcular los esfuerzos del flujo sobre superficies com-
plejas, sumergidas en medios infinitos. La idea se centra en utilizar un sistema de
ecuaciones elipticas para convertirlo en un sistema coordenado cartesiano normal
y ortogonal, Thompson usé en un principio la ecuacién de Laplace para realizar
la transformacién, en trabajos mas avanzados aplicé la ecuacién de Poisson, donde
propuso unas funciones de peso, que fueran capaces de distribuir la malla dentro
del sistema, ademds de proveer de condiciones de frontera ortogonales en regiones

donde fuera necesario.
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Dentro de las ventajas que proporciona este método es que, ya que una ecuaciéon
eliptica es de clase C2, esto es, que su primera y segunda derivada siempre exis-
ten dentro del campo de la funcién, implicaria que las derivadas de las ecuaciones
diferenciales que rigen al flujo también existen invariablemente, ademds que las
ecuaciones de Navier-Stokes son también elipticas y de clase C2. Por otra parte,
las discontinuidades en la condicién de frontera generadas por las esquinas de la
malla, no generan mayor problema, ya que las discontinuidades en las condiciones
de frontera de un sistema de ecuaciones eliptico y de clase C2, son suavizadas hacia

dentro del espacio.

2.6.5. Ecuaciones para la generaciéon de mallas elipticas

Dado que la geometria del problema es compleja, resulta necesario utilizar un
método para generar un espacio computacional. Thompson y Eiseman [44]-[57] pro-
ponen un método de sistemas de coordenadas curvilineas, que consiste en convertir
un sistema de coordenadas (z,y) con un forma geométrica arbitraria a un espacio
cartesiano ortonormal (£, 7).

La propuesta es un sistema generador de coordenadas a través de la ecuacion de

Poisson:
0%¢ 0%
@Jra—yg = P(&n)
o?n 0%
@jL@_y? = Q&)

Si consideramos que el sistema de ecuaciones debe de ser resuelto en un espacio
computacional, entoces los términos de las variables dependientes e independientes
debe ser intercambiados, esto es posible utilizando la transformacién jacobiana del
sistema, por lo que obtenemos un sistema de ecuaciones elipticas no lineales en el

plano de la transformacion:

0%z 0?x Pr ) Ox Ox
aSa g g = ~P (P reEny) (o)
%y D%y Py ) dy dy
oSH -2l izt = 2 (PenErQn) @
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donde J es el jacobiano de la transformaciéon y «, 8 y ~ son los coeficientes de la

transformacion escritos a continuacion.

(B3

Oxrdx Oy dy
gror Yoy 2.1
on 9€ oo (2.19)

- B

Los pardmetros P (£,1) v Q (§,n) definen la distribucién de la densidad de la malla,
dependen de la geometria del problema y del tipo de tranformacion, para este caso

los parametros tomaron la siguente forma:

Pn) = ) —aisign(é — &) exp(—ci |¢ — &) (2.21)
Q&n) = Y —bisign(n—mn;) exp(—d; [n — ] (2.22)
La malla computacional obtenida para estos valores de P (£,71) v @ (§,7) es la
siguiente:
ox
— =y—05=0
o€ Y

La ventaja de esta malla es que se encuentra bien distribuida en la frontera y
tiene su mayor densidad cerca del cilindro, donde los procesos fisico y quimico se

daran.

x(f(%y)aﬁ(ﬂfay)) = I, (2'23)
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Diferenciando ambas ecuaciones con respecto a y,

x&fm + TIylly = 17 xfgy + TnTly = 07
zel, +agn, =0, yel, +ygm, = 1.
La matriz resultante del sistema de ecuaciones presentado en estas ecuaciones es

BB R
Ye Yy Ne Ty 0 1

De tal manera que el jacobiano de la matriz J, para la transformacién del plano

(2.24)

x-y al plano £ - n es

J=| T (2.26)
Ye  Yn

La ecuacién 16.8 implica que J es una transformacién invertible, por lo

que la transformacién inversa J-1 se encuentra dada por

J = [f; iy ] (2.27)
x Yy

El jacobiano J de la transformacién de coordenadas se encuentra dado por el

determinante de la matriz que es

J = det(J) = ey, — Tyye (2.28)

De tal manera que se puede también obtener el determinante inverso de la matriz.
Este se obtiene de manera muy sencilla, invirtiendo el determinante del jacobiano

para el caso de una matriz de 2x2, obteniendo la siguiente forma alternativa

]_ —
Jl=Z| W T (2.29)
S| —ve Le

Comparando la ecuacién anterior se pueden obtener los coeficientes geométricos
de la transformacién.

Resumiendo, para una funcién F, como forma general para cualquier ecuacion
diferencial parcial que describa el problema, se pueden obtener las derivadas primeras

y segundas en el nuevo sistema coordenado a través del siguiente sistema matricial
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Yn — Ty —Ye L¢

La expresion geométrica para las derivadas de segundo orden queda descrita por

el siguiente sistema de ecuaciones

for = [_ngg + TYnYen + TuYeYn — TYeYn] [T, (2.31)
oy = [Tty — JYnTen — Tty + Ty 2] [T,

§yy = [—JEQS% + Jry T + Jyv xy — Jx 2] /J3,

New = [—Jnyf + JYYen + S YUy — Jyny&} /J?,

Nay = [Jnxsyﬂ = JY Ty = J Y, Te + Jynxss] /T,

Ny = [—Jnx? +Jr rg + Jox r, — anx&} /J?’.

De tal manera que agrupando el sistema de ecuaciones en las variables apropiadas

el nuevo sistema queda como

Je = Teeyn + TeYen — Tegle — ToYee, (2.32)
Iy = Tenyy + TeYyy — TomYe — TyYey-

2.6.6. Ecuaciones en el sistema £ y n

El sistema de ecuaciones completo del problema es llevado tambien a traves de
la trasfomacion Jacobiana a continuacién se muestra las ecuaciones escritas en el

espacio computacional (&,7) .

Definicion de vorticidad

oy o O 0% >
o T e Vaw (25 onoe 7 Q) (2:3)




2. Fluidodinamica de un gas 27

Con sus correspondientes condiciones de frontera:

ol

1.0y 1,1

e B

>
g

0.1

Ecuacion de Navier en el espacio (£,7)

o o aE

2 2 2
o ]89 {_JRea_w_U} o0 0°Q 0°Q 0°Q (2.34)

{JRea—n—T 8_§+ J€ 2687785

Donde

e ox
i 7(8—51% a—sDy)

T = 1 (%Dx— 8_ny)

J an an
0%z 0%z 0%z
D, - _2
+ = %2 Ve T op
0%y 0%y %y
D, = -2
v = 95 = P Ty

Cuando se resuelven problemas del flujo de un fluido y de la transferencia de

calor por estos métodos, es necesario la generaciéon de un sistema coordenado que
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se adapte al dominio fisico complejo. El sistema coordenado x y y, es el resultado
de la transformacion del dominio, que es el sistema £ y 7, por lo que, las ecuaciones
diferenciales que gobiernan al sistema, deben ser transformadas en su expresion
equivalente en el espacio ¢ y 7. En esta seccién se mostrard como se construyen
la primera y la segunda derivada como expresiones generales para poder escribir el
nuevo sistema de ecuaciones diferenciales parciales que describen el problema.

La expresién para poder describir a x y a y en funcién de £ y 1 considerando su

transformacién inversa queda descrita por la siguiente ecuacion:

2.6.7. Meétodo numérico de generacién de malla

Para resolver las ecuaciones del sistema z y y de generaciéon de malla, es necesario
buscar un método iterativo. Este es implicito, y de él se utiliza la parte difusiva
para iterar en las ecuaciones completas. Lo primero que se hace es generar una
malla usando sélo la ecuacién de Laplace, y se le deja converger hasta un factor
de 1x10~® tanto en x como en y. Después se recalculan los factores o, 3, v, o v
T para establecer una distribucién de malla consistente pero no ortogonal. Para
lograr la ortogonalidad del sistema, se lee el campo coordenado dentro de éste,
sin considerar las condiciones de frontera preestablecidas, por lo que se imponen
nuevas condiciones de frontera, que den la forma a ésta, pero imponiendo ademas
una condicién de ortogonalidad. Por otra parte, para poder establecer la correcta
distribucién de los nodos dentro de la malla, se utilizan las funciones de peso P y

(), tal como se muestran a continuacion:

N

P(&n) = =) asign(€ — &) exp(—c [ — &) (2.35)
11\241

Q&m) = =) bisign(n—m;)exp(—d;[n -, (2.36)

i=1

La formulacién del espacio computacional donde se resuelve el sistema de ecua-
ciones se encuentra descrito, donde se muestra al sistema vorticidad-funcién de
corriente, transformado en el espacio computacional 2.33 y 2.34. Las condiciones

de frontera son transformadas también en el nuevo espacio, mientra que el sistema
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Figura 2.2: Malla utilizada para los calculos numéricos

utilizado para la generacion de mallas, al ser eliptico, es el mismo para resolver la
dindmica del flujo, iniciando primero con la condicién de un flujo irrotacional, para
luego establecer el campo de vorticidad adecuado. El sistema de ecuaciones se itera
hasta el punto donde la convergencia de la diferencia del campo de la funcién de
corriente sea del orden de 1 x 1078,

Para nimeros de Reynolds pequenos, se utilizé la formulacién de Vera y Lindn
para establecer la estela que se forma aguas abajo del sistema, lo que permitié im-
poner la condicién de frontera mas adecuada para la salida del sistema. La obtencién

de la formulacién de la estela para este caso se muestra en el apéndice C.

2.7. Resultados de la fluidodinamica

En esta seccién se muestran los campos de la funcién de corriente y de la vorti-
cidad obtenidos mediante el método numérico. Los gréficos muestran las curvas de
nivel y la escala de magnitud se encuentra arriba de cada uno de ellos.

Los resultados que se presentan a continuacién, muestran el campo de la funcién
de corriente para los casos donde el niimero de Reynolds es menor que 1, las lineas
de corriente se muestran extremadamente simétricas (ver la figura 2.3), dado que es
un flujo casi de arrastre y las lineas de corriente se recuperan con mucha facilidad,
en este caso el término difusivo domina sobre el convectivo.

Las siguientes figuran muestran el caso de mayor interés, pues los términos di-
fusivos y convectivos de la ecuacién de vorticidad son equiparables. Ademds, en el
estudio de la formulacién del proceso de combustién catalitica, resulta ser el caso
mds eficiente y mds real, con fines de aplicacién en el desarrollo de la ingenierfa. Los
resultados obtenidos en la figura 2.4, muestran ya un flujo poco parecido al flujo

irrotacional como los de las anteriores, pero aun asi las lineas de corriente se recu-
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peran detrds del cilindro, ddndole una forma bastante simétrica.Para nimeros de
Reynolds mucho mayores a la unidad 2.5, las lineas de corriente cambian dréstica-
mente, comienza a formarse una zona detras del cilindro, donde la linea de corriente
del orden de 0.1 ya no se recupera con la facilidad con que lo hacfa en los casos ante-
riores. Para este caso la difusién gana, mostrando que la inercia del gas se propaga
detras del cilindro. Esto para el caso de transferencia de calor, como para el caso
de la combustién catalitica, es poco eficiente; pero, por otro lado, estos niimeros de
Reynolds son los mas comunes dentro del desarrollo de intercambiadores de calor,
asi como de combustores, pues representan longitudes del orden de milimetros y
centimetros en algunos casos donde se encuentran involucrados flujos de gases con

transferencia de calor y transporte de masa.

2.8. Resultados de la vorticidad

En este apartado se muestra el campo de vorticidad acoplado al resultado obtenido
con el campo de la funcién de corriente. Para el caso donde el nimero de Reynolds
es pequeno en comparacién con la unidad, se muestra que el esfuerzo de deforma-
cién del gas se da en la regién superior del cilindro y de manera bastante simétrica,
esto es algo que ya se habfa observado en el campo de la funcién de corriente. Este
flujo se recupera con mucha facilidad detrds del cilindro, por lo que las lineas de

vorticidad regresan casi simétricamente al hilo, como puede verse en la figura 2.6.

Los resultados muestran que para nimeros de Reynolds de orden unidad, el
campo de vorticidad pierde simetria y se empieza a generar una pequena estela
por detrds del cilindro. Los esfuerzos de deformaciéon que muestran las lineas de
vorticidad son mayores, como se nota en sus escalas (ver figuras 2.6 y 2.7). Este caso,
como se habfa mencionado anteriormente, resulta importante porque los términos
convectivos y difusivos de la ecuacién son equiparables, ademés de titiles en términos
de la eficiencia en el diseno del combustor catalitico.

En la siguiente grafica, 2.8 , los nimeros de Reynolds aumentan un orden de

magnitud, los campos de vorticidad se ven afectados por la inercia del gas formando
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una estela detras del cilindro, hasta el punto de tocar la frontera de aguas abajo del

sistema, donde se ven representadas las lineas que tienden a infinito.
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1 Re=0.1

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 045

1 _ Re=0.5

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

Figura 2.3: Se muestra el campo de la funcién de corriente para los casos donde los
nimeros de Reynolds son: Re = 0.1, Re =0.5y Re =1, con un € = 0.2.
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Re=2

am ] .

0.05 0.1 015 0.2 0.25 0.3 0.35 04 045

Re=3

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 045

I

03 K 0 1 2
X

1 Re=4

0.05 0.1 015 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 045

1 Re=5

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 045

Figura 2.4: Se muestra el campo de la funcién de corriente para los casos donde los
nimeros de Reynolds son: Re = 2, Re =3, Re =4 y Re =4, con un € = 0.2.
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Re=10

-

005 0.1 045 02 025 0.3 0.35 0.4 0.45

Re=15
I

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

Re=20

0.05 0.1 0.15 02 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45

Re=30

.

005 01 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 045

Re=40

-1.1305E-07 0.15 0.3 0.45

Figura 2.5: Se muestra el campo de la funcién de corriente para los casos donde los
nimeros de Reynolds son: Re = 10, Re = 15, Re = 20, Re = 30 y Re = 40, con un

e = 0.2.
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Re=0.1

HE T 2 .

-24 -22 -20-18-16-14-12-10 -8 -6 -4 -2

Re=0.5

-24-22-20-18 -16-14-12-10 -8 6 -4 -2

1 Re=1

-24-22-20-18-16-14-12-10 -8 6 -4 -2

Figura 2.6: Se muestra el campo de la vorticidad para los casos donde los nimeros
de Reynolds son: Re = 0.1, Re = 0.5 y Re =1, con un ¢ = 0.2.
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Re=2

N 'E .

-24-22-2-18-18-14-12-10 -8 6 -4 -2

24-22-20 -18-16 -14-12-10 -8 -6 -4 -2

1 Re=5

-26 -24 -22 -20 -18-16 -14 -12 -10 -é 6 -4 -2

Figura 2.7: Se muestra el campo de la vorticidad para los casos donde los nimeros
de Reynolds son: Re =2, Re =3, Re=4 y Re = 5, con un € = 0.2.
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Re=10

-26 -24 -22-20-18-16-14-12-10 -8 6 -4 -2
’W

1
-2 -1 0 1 2
X

Re=15

-28-26 -24 -22 -20-18 -16-14-12-10 -8 6 -4 -2

2

1 RB=20
=] . |

-30-28 -26 -24 -22 -20 -18 -16 -14 -12-10 -8 6 -4 -2

1 Re=30

| B I

-30-28 -26 -24 -22 -20-18-16-14-12-10 -8 -6 -4 -2

Re=40
N T .

-30 -28 -26 -24 -22 -20-18 -16-14-12-10 -8 -6 -4 -2

Figura 2.8: Se muestra el campo de la vorticidad para los casos donde los nimeros
de Reynolds son: Re = 10, Re = 15, Re = 20, Re = 30 y Re = 40, con un ¢ = 0.2.



Capitulo 3
Analisis térmico

3.1. Introduccion

El problema de la conveccién forzada sobre un tubo circular, a temperatura uni-
forme y suspendido en un medio fluido infinito, ha sido estudiado experimental y
analiticamente durante las tltimas décadas. En trabajos mds recientes se han apli-
cado nuevas técnicas aproximadas, Cole y Roshko [11], utilizaron la aproximacién
de Oseen acoplada a la ecuacién de la energfa, fueron los primeros en calcular la
transferencia de calor en un cilindro circular, el campo de temperaturas se obtuvo
en términos de una serie infinita de funciones de Bessel y trigonométricas. Illing-
worth [12] obtuvo los siguientes términos de la expansién utilizando una técnica
similar. Hieber y Gebhart [13] trataron el problema de la transferencia de calor en
un tubo por medio de expansiones asintéticas y teorfa de acoplamiento, modifican-
do el nimero de Prandtl y considerando que el nimero de Reynolds tiende a cero.
Dennis et al. [14] evaluaron distintos nimeros de Prandtl, desarrollando célculos
con las ecuaciones de Navier-Stokes y energia completas, la precisién de estos cél-
culos se correlaciona muy bien con los encontrados experimentalmente por Collins
y Williams [15]. Més recientemente, Kurdyumov y Ferndndez [16], encontraron la
transferencia de calor en un tubo a bajo nimero de Reynolds, en un medio infinito.

Todos estos estudios se centraron en el andlisis de un alambre sumergido en un
medio infinito, el problema de un arreglo de alambres ha sido abordado con menor

frecuencia, pero los trabajos realizados han encontrado resultados satisfactorios tal

38
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como el de Gordon [17] que resuelve el campo fluido aplicando las soluciones de
la funcién de corriente y de la vorticidad de manera local; por su parte Wung y
Chen [18][19] obtuvieron, a través de transformaciones jacobianas, la solucién del
campo fluido y del campo de temperaturas, proponiendo que las condiciones de
frontera tienen una solucién analitica y acopldandolo a un arreglo numérico que ellos
denominaron "soluciones analiticas finitas". Wang [20] encontré, por este mismo
método, una serie de soluciones para un banco de tubos, obteniendo también el
desarrollo del niimero de Nusselt sobre los tubos, ademés de los esfuerzos viscosos

sobre el arreglo.

3.2. Planteamiento del problema térmico

Una vez estudiada la dindmica del gas, es posible hacer la extensiéon al modelo
con transferencia de calor. Para este caso, las condiciones de simetria establecidas
anteriormente en la dindmica del flujo se mantienen; adema&s que la densidad y la
viscosidad en el sistema se mantienen constantes. Podemos establecer que inicial-
mente el flujo se encuentra a una temperatura 7,, menor que la temperatura a la
que se encuentra sometido el hilo T,,. De esta manera, atendiendo a la transferencia
de calor, el hilo cedera calor al flujo calentédndolo. La cantidad de calor que se ceda
al sistema dependerd de la velocidad, del calor especifico, de la densidad y de la

viscosidad del flujo de gas, tal como se verd en las secciones siguientes.

3.3. Ecuacién de la energia

La ecuacién de la energia describe la transferencia de calor que existe en un sis-
tema, en este caso de los hilos cataliticos hacia el gas reactante, es importante hacer
hincapié en la comprensién fisica de los términos de la ecuacién, si se encuentran
del lado derecho describen la transferencia de calor por conveccién, ésta se debe
al transporte de calor via el movimiento de flujo; como se habia mencionado en la
introduccién de este capitulo, los términos del lado izquierdo de la ecuaciéon dan
informacion de la transferencia de calor, que obedece a la conduccién de calor que

existe en el gas, la ecuacion de la energia en su forma dimensional es:
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oT, 0T, o*T, 0*T,
I— 4+ T—— ) =k, | —= 1
ng’p<uaa_j +v8g> kg{@ﬁ—i_@gj?]—hf (3.1)

donde C), es la capacidad calorifica del gas, k, es la conductividad térmica del
gas y F representa un término fuente, que para el caso de estudio que nos interesa
es cero.

La ecuaciéon es una consecuencia de la primera ley de la termodindmica. El
lado izquierdo representa la rapidez de cambio de energia interna (transferencia
convectiva) y el lado derecho representa la rapidez a la cual se adiciona calor por
conduccién. La disipacion viscosa es importante para flujos muy viscosos moviéndose
a altas velocidades.

Esta ecuacién depende de la dindmica del flujo de gas resuelto en el capitulo

anterior. Las condiciones de frontera para este problema son:

r — —o0: T=T, (3.2)
r — o0:T =T,
sobre el cilindro:
T =Tul,—, (3.3)
y sobre los ejes de simetria:
1 or
y=+= — =0.
YTF g

3.4. Adimensionalizaciéon de la ecuacién y condi-

ciones de frontera

El anterior sistema de ecuaciones se halla descrito en forma dimensional, lo que
significa que corresponde a un problema especifico; sin embargo, es necesario hacer

la descripcién universal del problema, para ello se propone un sistema de cambio
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de variables que adimensionalice las ecuaciones para resolver a éste en cualquier
condicién.
Se realizaron los siguientes cambios de variables en el sistema para obtener el

nuevo sistema, fisico adimensional:

7T,
YT T, T
pr = £ 07
Vg
Pe = PrRe

La ecuacién de energfa en forma adimensional y estacionaria queda escrita de la
siguiente manera:
0 0 1 [0? 0?
et ptica S e SR A (3.4)
ox Jdy Pe|0x? 0y?
Sus correspondientes condiciones de frontera aguas arriba y aguas abajo del

sistema son:

r — —oo p=1, (3.5)
r = 00 p=Q., (3.6)
sobre el eje de simetria
1 oy
=+- —==0.
4 2 dy

La forma de la ecuacién de la energia en términos de la funcién de corriente

queda como sigue:

MWop Iy 1 {82<p N 82<p} ‘ (3.7)

Ordy Oydx Pe |02  0y?
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3.5. Analisis a bajo nimero de Peclet

En el caso en el que el nimero de Peclet es muy pequeno comparado con la
unidad, se puede realizar un andlisis para obtener cierta informacién sobre lo que
ocurre en la transferencia de calor del flujo de gas que cruza el arreglo[41]. Partimos
de la ecuacién de la energfa, escrita adimensionalmente, y se considera que la tem-
peratura adimensional del flujo aguas arriba es cero; mientras que la temperatura
aguas abajo del sistema la denominaremos ¢

Con esta idea como base, consideramos conocido el campo de velocidades del
sistema, ya que éste viene de las ecuaciones de Navier Stokes, se puede obtener
el flujo de calor generado por la pérdida de calor del alambre hacia el gas por

conduccién

Gw = —2mek (T, — Tp) —

Con la idea de aumentar la eficiencia del sistema, la temperatura del gas deberé
ser lo més cercana a la temperatura del cilindro, y considerando que el niimero de
Peclet debe ser pequeno, la capa de calentado del sistema debe ser del orden [/ Pe.
Con base en esta idea, el campo de temperaturas tendria que ser, aproximadamente,
unidimensional. Esto es, porque los gradientes del campo en direccién transversal
son suaves y del orden [ dentro del arreglo.

A partir de la ecuacién de transferencia de calor, y realizando una primera aprox-
imacién para pequenos valores de nimeros de Peclet, el balance entre la conveccién

y la difusién es:

La solucion a esta ecuacion utilizando las condiciones de frontera es:
¢ = ¢, exp (Pex)

donde ¢, es el valor aparente de ¢ dentro de la capa y debe ser obtenido como

parte de la solucién del problema.
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En la regién externa de la malla donde x ~ 1, la distribucién de temperaturas
deja de ser unidimensional, en esta regién se esperaria que se pudiera obtener ¢ a
partir de ¢, para el orden de Peclet comparado con la unidad.

Hasta aqui, se ha obtenido un andlisis de lo que ocurre en la regién cercana
al cilindro, ahora es necesario realizar un anélisis de la zona externa. Para el caso
donde existe un no tan amplio separamiento entre los alambres, € no es tan pequeno
comparado con la unidad, es posible obtener una expansiéon de ¢ en términos de

potencias de Pe

o (x,y,€, Pe) = PeV(x,y,€) + .....

donde ¥ debe satisfacer
AU =0

donde se mantienen las condiciones de simetria dentro del sistema para la vari-

able auxiliar W, tal como se muestra a continuacién
1 oV
2 Oy

acoplando las condiciones con el resultado de este sistema, podemos obtener las

y== 0

condiciones equivalentes

ov
—o00:=——1=0
r — —00 o
oV 0
r — 00— =
ox

Por medio de esta aproximacién es posoble obtener informacién la temperatura

aguas abajo en el sistema, ademas de el flujo de calor de hilo hacia el gas reactante:

To-Ty = (T—Tp)(1— PeWoo+....)
q = pUsxlc, (T —Tp) (1 — PeWoo + ....)
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de aqui es posible obtener la eficiencia de conversién que se retomara mas ade-

lante en la parte de la combustién catalitica.

B Pe
- 2me(1+PeW,,)’

de donde Nu es el nimero de Nusselt, que dara pauta a la transferencia de calor

Nu

(3.8)
a Peclet pequeno en comparacién a la unidad.

3.6. Esquema numeérico

De los resultados obtenidos en el capitulo anterior, la funcién de corriente sirve
como base para resolver el campo de temperaturas, de la misma manera, es nece-
sario ver la formulacién establecida en el apéndice B para realizar una transfor-
macién conforme del espacio fisico al espacio computacional. Se toma el resultado
de las ecuaciones 2.33 y 2.34 y se resuelve la ecuacién de la energfa aplicando las
condiciones de frontera adecuadas y descritas durante este capitulo, obteniendo una
ecuacioén lineal que via el método iterativo de las tridiagonales se resuelve.

Nuevamente, se utilizard la formulaciéon de Vera y Lindn para establecer la estela
que se forma aguas abajo del sistema con nimeros de Peclet pequenos.

La ecuacién de la enegfa en el espacio computacional queda descrita de la manera:

(3.9)

[JPea—w — T:| 8_g0

o Do Py Py lopt
o aﬁ{ e 1 B

@ _ —9 .
o oy o T ar P anoe

Andlogamente se aplican las condiciones de frontera utilizadas en el espacio
fisico, utilizando tambien la descripcién de andlisis de frontera cercana explicado en

el apéndice B.

3.7. Resultados

En esta seccién se muestran los campos de temperatura obtenidos a través de la
ecuacién de la energfa para distintos nimero de Peclet, ademds también se presenta

la transferencia de calor para cada uno de los casos, teniendo en cuenta que el
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flujo viene desde una temperatura cero aguas arriba desde infinito, e incide sobre
el cilindro que se encuentra normalizado a una temperatura 1; la escala corre de

menor a mayor de izquierda a derecha.
3.7.1. Numero de Peclet pequeno comparado con la unidad

Para este caso, el nimero de Peclet es pequeno, por lo que la difusién se ve
reflejada aguas arriba, la temperatura del flujo aguas abajo del sistema es casi la
misma que la temperatura del cilindro, por lo que la transferencia de calor es muy
eficiente, la diferencia de temperaturas entre la entrada del sistema y el cilindro es
de apenas (.12 para el caso donde el nimero de Pe = 0.072, y aumenta a 0.5y 0,9

respectivamente, para los casos donde Pe = 0.36 y Pe = 0.72.

3.7.2. Numero de Peclet de orden unidad

Si el nimero de Peclet es de orden unidad, los términos difusivos y convectivos
son equiparables, al igual que sucede con el nimero de Reynolds. El campo de
temperaturas a la salida del sistema es menor que la temperatura del hilo, por lo
que la eficiencia en la transferencia de calor disminuye como puede observarse en la
figura 3.2, y 3.2.

3.7.3. Numero de Peclet de orden 10

Para estos niimeros de Peclet, las lineas de temperatura se propagan hacia a
atrds del flujo, lo que representa que el flujo sale a temperatura intermedia entre la
de aguas arriba y la de la superficie del cilindro. Tal como se muestra en las figuras
3.3, la temperatura de salida para el caso donde el Pe = 28,8 es de apenas 0,25,
temperatura que se encuentra lejos de la que tiene la superficie, lo cual representa
poca eficiencia en la transferencia de calor, pero, por otro lado, permite establecer

la transferencia en el caso critico antes de que el flujo se vuelva inestable.
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3.7.4. Numero de Nusselt

Como se muestra en la figura 3.4, se calculé el nimero de Nusselt sobre la
superficie del cilindro, para después promediar y encontrar el Nusselt promedio
como funcién del nimero de Peclet, como resultado del analisis numérico se obtvo a
éste en el intervalo desde 0.072 hasta 28.8, con la finalidad de tener el mayor espectro
de soluciones. Del andlisis tedrico para cuando el nimero de Peclet es pequeno en
comparacion a la unidad, se obtuvieron, asf mismo, los resultados que van desde 0.01
hasta 1, con lo que es posible corroborar que el resultado coincide, por lo que es
representativo de la fisica del problema. La linea muestra una correlacién obtenida

de los datos y esta fue definida de la siguiente forma:

Nu=—14x10""Pe*+1,35x 103 Pe®—4,66x 107 2Pe* 48,11 x 10~  Pe+4,53x 1073
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1 Pe=0.072

0.88 0.89 0.9 0.91 0.92 0.93 0.94 0.95 0.96 0.97 0.98 0.99

1 Pe=0.36

0.55 06 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95

1 . Pe=0.72
T T .

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

Figura 3.1: Se muestra el campo de temperatura para los casos donde los nimeros
de Reynolds son: Pe = 0.072, Pe = 0.36 y Pe = 0.72, con un € = 0.2.
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1 Pe=1.44

01020304050607 0809

)
i
ir

1 Pe=2.16

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 O?E 0.85 0.95

1 Pe=2.88

DN —
0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

W5

1 B Pe=3.6
T —

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

Figura 3.2: Se muestra el campo de temperatura para los casos donde los nimeros

de Peclet son: Pe = 1.44, Pe = 2.16, Pe = 2.88 y Pe = 3.60, con un ¢ = 0.2.
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Pe=7.2
N T a

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

Pe=10.8
T T .

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

N T e

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95
-2 -1 0 1 2
X

HT M .

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

02 4 0 1
X
. Pe=28.8
|

0.05 0.15 0.25 0.35 0.45 0.55 0.65 0.75 0.85 0.95

Figura 3.3: Se muestra el campo de temperatura para los casos donde los nimeros
de Reynolds son: Pe = 7.2, Pe = 10.6, Pe = 14.4, Pe = 21.6 y Pe = 28.8, con un

e =0.2.
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10."'| Y N PR N ER LR | o
®  Resultado numérico
o Resultado asintético Pe<<1 (41)
Correlacion
1e=0.2
11 =
— ]
=
0.1 ]
oL | - o LigES i R UL ' ' R I
0.1 1 10
Pe

Figura 3.4: funcién del nmimero de Peclet, los cuadros oscuros representan los resul-
tados obtenidos mediante la simulacién numérica, los circulos muestran el resultado
de la solucién asintética y la linea gruesa la correlacion obtenida del andlisis de

datos.
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22

204, —o— Pe=072 7

e —o— Pe=144 d
| FPe=288

154 —7— Pe=7.20 T

Pe=144
3 Pe=2E8

1.4

1.2~
Nugf Nu2}

1.0 4
0.5 -

0.8 -

1 | - -
0.4+ “Li\\ﬁ\ P 4
| Ty | P

6.2 R ==
00 I T | T | | ¥ | 1 I 1
3.0 26 20 15 1.0 0.5 0.0
C (Racianes)

Figura 3.5: Se muestra la relacion los nimeros Nusselt nimerico y asintético sobre
la superficie, en funcién de dngulo.



Capitulo 4

Proceso de combustion catalitica
de un gas (Hidrégeno-Aire) que

cruza un arreglo de alambres.

4.1. Introducciéon

El proceso de combustion catalitica de gases reactantes es una importante al-
ternativa a los métodos de combustién tradicionales, dada su alta eficiencia y la
baja produccién de contaminantes. En el trabajo de Cho y Law [23] , mediante un
estudio experimental con diferentes combustibles y concentraciones del combustible
y oxidante encuentran una clara distincién en el comportamiento de algunos com-
bustibles separdndolosen dos grupos: el grupo del propano (metano, etano, propano,
butano) y el grupo del propileno (propileno, etileno, hidrégeno, monéxido de car-
bono,amoniaco). En especial, la ignicién catalitica ha sido objeto de numerosas
publicaciones en revistas especializadas, debido a su importante rol en el arranque
de convertidores cataliticos de automéviles y en combustores cataliticos entre otros
(Pfefferle y Pfefferle, [28]; Rinmeno et al. [28]; Fassihi et al.,[30]; Deutschmann et
al.,[26]; Veser y Schmidt, [37]; Bui et al., [25]).

Se han publicado tanto trabajos experimentales como tedricos sobre la com-
bustién catalitica, aumentando nuestro conocimiento en este tipo de procesos criti-

cos no-lineales. Schmidt y co-autores (Williams et al., [40]; Veser y Schmidt, [37])

52
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presentaron resultados experimentales de la ignicién catalitica de diversos hidro-
carburos en una placa de platino usando una configuracién del flujo de remanso.
Ellos mostraron que para el metano, la temperatura critica de igniciéon disminufa al
hacerse més rica la mezcla. Lo contrario sucede para el hidrégeno (Deutschmann et
al., [26]).

Desde el punto de vista tedrico, el proceso de ignicién ha sido estudiado tan-
to mediante simulaciones numéricas usando la cinética quimica detallada (Song et
al.,[31]; Warnatz, [38]; Warnatz et al., [39]; Deutschmann et al., [26]; Bui et al.,[24];
Bui et al., [25];) o empleando técnicas matemdticas basadas en la alta energfa de ac-
tivacién con una reaccién quimica global (Trevino y Fernandez-Pello, [32], ; Lindn y
Trevino,[33]; Trevifio y Peters, [34]; Trevino y Méndez, [35]). Los principios bésicos
de la catalisis heterogénea han sido descritos con detalle por Ertl, [27] y en Williams
et al. [40].

Williams et al.[40] presentaron por vez primera un modelo para la combustién
catalitica del hidrégeno a altas temperaturas, donde expusieron los parametros
cinéticos de la quimica de superficie. Warnatz y co-autores (Warnatz, [38]; Warnatz
et al., [38]) y Bui et al., (1997c) estudiaron en una serie de trabajos la combustién
e ignicién catalitica del hidrégeno usando la cinética quimica detallada. Warnatz
et al. [38] comparé sus resultados con los reportados experimentales de Ljungstréom
et al. [29]. Deutschmann et al. [26] estudiaron la ignicién catalitica de varios com-
bustibles. Ellos indicaron que el proceso de ignicién es una transicién abrupta del
sistema controlado cinéticamente al controlado por difusién y que depende bési-
camente de los pasos de adsorcién - desorcién. En sus simulaciones numéricas se
demostré que uno de los reactantes casi cubre la superficie del catalizador a temper-
aturas menores que la de ignicién. Bui et al. [25] reportaron célculos numéricos para
mezclas de metano y aire, comparando sus resultados con datos experimentales. Se
inicié una colaboracién con el grupo de la Universidad Politécnica de Madrid en el
campo de la ignicién catalitica de hidrégeno, Trevino et al .[43] , donde se estudi6 el
proceso de auto-ignicién de una mezcla de hidrégeno y aire en contacto con un hilo
con propiedades cataliticas, Vera y Linan [41] estudiaron el proceso de combustién
catalitica sobre un arreglo de alambres a nimero de Reynolds de orden unidad con

una cinética quimica rapida obteniendo una quimica cinética global.
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4.2. Planteamiento del problema

Como se recordard, el problema que aquf se presenta es complejo por constar
de tres partes a resolver de manera encadenada. Para esto momento, ya se ha pre-
sentado la solucién de la dindmica del flujo y la transferencia de calor. Ahora, con
esos datos se presenta la solucién de la parte medular del problema, que es la com-
bustion catalitica. El proceso de combustion que ocurre en el sistema es denominado
un sistema de reacciéon heterogéneo, esto es, las reacciones solamente se dardn sobre
la superficie del catalizador, descartando las reacciones homogéneas que se den en
el gas, pues las temperaturas a las que trabaja el sistema, se encuentra por deba-
jo de las temperaturas de reacciéon de los gases. El modelo fisico bajo estudio se
muestra en la figura 2.1, en ella se marca claramente el flujo del gas premezclado
de hidrégeno - aire, con una concentraciéon madsica denotada por Yrg y Yo,0 para
hidrégeno y para oxigeno respectivamente.

Como se habia mencionado en los capitulos anteriores se tiene un flujo de gas con
velocidad uniforme y con temperatura aguas arriba que incide de manera perpedic-
ular sobre un arreglo de alambres cataliticos compuestos por paladio(Pd), el radio
caracterfstico de los alambres es a y la distancia entre los centros de los alambres
se encuentra denotada por la longitud /. Como se habia comentado en las secciones
anteriores, las propiedades fisicas de la mezcla diluida de gas son la densidad que es
Py, la viscosidad cinemética es v, el calor especifico es ¢, y la conductividad térmica
del alambre es A,, asf como la del gas es )\,. Estas propiedades, por simplicidad,
son consideradas constantes. El nimero de Reynolds Re queda descrito en términos
de la longitud entre los centros de los alambres, y estd considerado desde un orden
unidad hasta el maximo de 40 con el fin de conservar las propiedades laminares y
estacionarias del flujo, ademds se asegura una alta eficiencia de la conversién del
combustible.

Las ecuaciones de concentraciéon madsica pueden ser adimensionalizadas de la
misma manera en que se hizo con la ecuacién de la energia, pero es importante

invocar al nimero de Lewis para ambos reactantes que queden definidas como:



4. Proceso de combustién catalitica de un gas (Hidrégeno-Aire) que
cruza un arreglo de alambres. 55

LF = Ck/DF
LO = a/Do

donde « se define como la difusividad térmica y Dr y Do como los coeficientes

de difusividad maésica.

4.3. Leyes basicas de conservacion de especies en

la dinamica de un flujo de gas

De esta manera, la ecuacién que describe a las concentraciones mésicas en tér-

minos del flujo quedan descritas de la siguiente forma:

G0y apay 1 {a?y+a2y} m
Or 0y Oy dr PeLp |0x2 0Oy |’ '
WYy 0PV, 1 [62}/0 . a?yo] @)
or 0y Oy Odr  PelLo | 022 oy? |’ '

Las condiciones de frontera que describen las concentraciones mésicas del flujo
de gas que cruza a través de un arreglo de alambres con propiedades cataliticas

quedan definidas como se muestra a continuacion:

rT— —00: Y —-1=Yy5—-1=0 (4.3)
oY  9Yp

H :_:_: 4-4

T — +00 e p 0 (4.4)
1 9Y 0Yp

T e mm— T e— 4.

V=3 5 T oy 0 (4.5)
oY  9Yp

y=0, |z|>e: = 0. (4.6)

dy oy

Sobre la superficie del alambre catalitico, también se imponen condiciones de

frontera donde se involucra la difusividad mésica de los reactantes.
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oY _ Lp o
W — w_LOgb = 8’]“ w = O) (47)

donde w es la velocidad de reaccién, denominada por el nimero de Damkohler,

r=c¢

sobre la superficie del alambre, que se encuentra definida como:

SWOLol
—Ww.
paYOzO

donde s es el coeficiente estequiométrico molar sobre el promedio total de la reaccién

(4.8)

o =

sobre la superficie, para este caso el tipo de reaccién descrito en el material catalitico
es F' 4+ sOy —productos + (). Donde ¢ es la tasa de equivalencia de la mezcla de
gas reactante que proviene aguas arriba del sistema, y se describe a través de la

siguiente relacion:

_ sWo/Wp
¢= Yro/You0
Wo es el peso molecular del oxidante y w es la velocidad de reaccién dimensional
en moles de combustible por unidad de superficie y tiempo. De aqui es posible
encontrar un valor probable de la méxima velocidad de reaccién que se dard dentro
del sistema y que regira al proceso de combustién catalitica, que para el caso donde
el Peclet sea pequeno implicard que todo el combustible se queme en aguas abajo

del sistema, donde la condicién de salida sea x — oc.

. Pe ¢LO

e (4.9)

wo

La diferencia entre las concentraciones de combustible en la entrada y en la salida
del sistema se encuentra relacionada con las velocidades de reaccién que ocurren en
el sistema, donde, del andlisis de 6rdenes de magnitud es posible encontrar la relacién
que existe entre dichas concentraciones y el nimero de Damkohler, 1 — Y., =, donde
Yoo = lim, o (1/2) f01/2 Yoo(z,9)dy y 0 =T /wo = 1/ (7o) o @(e, B)dp, estos son
los valores promedios de las concentraciones en la regién de salida y la velocidad de
reaccién adimensional reducida sobre la superficie del alambre, respectivamente. El
B es el dngulo formado sobre una linea radial en cualquier punto de la superficie del

alambre.
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Dentro de la formulacién, resulta necesario hacer una descripciéon del nimero
de Damkohler 6 en forma normal con 0 < § < 1, esto nos dara informacién de la
eficiencia de conversién total sobre el sistema, esto es, si la eficiencia fuese 0, la
cantidad de combustible utilizado en el sistema no existirfa; caso contrario, cuan-
do el nimero de Damkohler sea 1, se presenta la eficiencia con su méximo valor,
convirtiendo todo el combustible que cruza a través del arreglo de alambres en agua.

De la estequiometria total del sistema, es posible realizar una normalizacién de
las concentraciones en términos de los reactantes aguas abajo del sistema, ésta nos

lleva a que:

(1-Yo)o=1-Yow

Por otro lado, por conservacion de la energia, es posible obtener una relacién que
nos dé la cantidad de calor que se cede hacia el sistema, en funcién de la temperatura

aguas abajo del mismo.

¢, = (Pe /2meNu)p,

donde, el nimero de Nusselt promedio obtenido en el capitulo anterior es

Nu = Q,/27eN(T, — Tp)

donde @), representa a las pérdidas de calor por unidad de longitud, cedidas por

el alambre.

Es necesario establecer el balance de los flujos de calor que existen dentro del
sistema, uno es el dado por la temperatura del alambre y cedido hacia el gas; por
otro lado, tenemos el calor absorbido o liberado por la reaccién sobre la superficie
catalitica. La relacién entre estos se encuentra dada por el balance global establecido

en la siguiente ecuacion:

Ir =P — 0,
donde qg representa el flujo de calor adimensional anadido de forma externa y
definido como ¢ = Q g/ Pe pac,(T, —Tp), donde Qg es la tasa de calor anadido por

unidad de longitud en el alambre.
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Nr Reaccién S A E
la,d Hy +2Pd(s) = 2H(s) 0,70 | 4.8 x 10?! | 84 — 150y
2a,d Oy + 2Pd(s) = 20(s) 0,4 | 7.1 x10* 230
3r H(s) +O(s) — OH(s) + Pd(s) — 6.5 x 10% 11.5
4r | H(s)+ OH(s) — HyO(s)+ Pd(s) | — |6.5x 10% 17.4
50 | OH(s) + OH(s) — HyO(s) + O(s) | — |3.7x10% 48.2
6a,d H>O + Pd(s) = Hy0(s) 0,75 | 1.3 x 103 44

Cuadro 4.1: Modelo de reaccién heterogénea. Unidades: A (mol,cm,s), E (KJ/mol))

4.4. Modelado de la reaccion catalitica

Es necesario establecer la reacciéon que se da sobre la superficie del paladio. El
modelo de reaccion es presentado en la tablad.1 que se muestra, en la cual debemos
tomar en cuenta que se trata de una mezcla de aire e hidrégeno diluido, donde el

modelo de reaccién global estd dado por:

3.76(1 + I0) 1—¢

3.76(1 + 11
5 Ny — ¢Hy0 + 3.76(1 + 1)

2 2,

oHy + %Og + O, +

donde II corresponde a la dilucién del nitrégeno en la mezcla. Para este caso
estamos considerando valores de dilucién relativamente moderados, lo que nos im-
plicaria temperaturas de operacién del sistema no muy altas, con el fin de mantener
la heterogeneidad del proceso de reaccién. Considernado el aspecto fisico-quimico del
problema, tenemos ya un sistema global que permite establecer las condiciones del
proceso de combustién catalitica heterogénea que existe dentro de la formulacién,
asi como los pardametros que describen las temperaturas adecuadas de operacién
para el antes mencionado sistema.

Con el propésito de describir el mecanismo simplificado de reaccién del hidrégeno
y el oxigeno sobre el paladio, establecemos el modelo més sencillo descrito en la nat-
uraleza y que se encuentra establecido en la tabla 4.1 [39]. Se considera que el
paladio, Pd, contiene sitios libres o huecos sobre la superficie, y que las concentra-
ciones de especie que son absorbidas sobre la superficie catalitica, se representan
como #;, donde 7 representa al nimero de reacciones de las especies en el total de
sitios disponibles.
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Las reacciones 1,2 y 6 son de absorcién y desorcién. El factor pre-exponencial y
la energia de activacién en las columnas, representan los términos de la cinética de

Arrhenius y se denominan 1d, 2d and 6d, éstas estdan descritas en unidades de 1/s

E; .
kiq =T A;qexp <_R1:i ) , para i =1,2,6. (4.10)

Donde I' ~ 1,6603-10~% mol /cm? es la concentracién molar sobre la superficie de
los sitios activados y R es la constante universal de los gases. La columna FE;; corre-
sponde a las energfas de activacion relacionados a cada reaccién, de la misma manera
que la columna A,y establece los factores preexoponenciales. De las reacciones 3r a la
5r se establece que son reacciones de superficie del tipo de Langmuir-Hinshelwood,
pero son consideradas demasiado rapidas en comparacién a la reaccién de absorcién
y desorcién, por lo que, en términos de los tiempos caracterfsticos, se desprecian.
the adsorption-desorption reactions.

Por otro lado, las velocidades de reaccion de absorcién se encuentran, directa-
mente ligadas a las probabilidades de adherencia y a los coeficientes de acomodo
sobre la superficie S;, que representa la fraccién de colisiones que se dan sobre la
superficie con una absorcién exitosa. La tasa de colisiones de las especies i se en-
cuentran descritas por Z,, = p;/v/2mm;kT, de la teorfa cldsica cinética, donde p; y
m; representan la presién parcial y la masa de las especies, y donde k es la con-
stante de Boltzmann, & = 1.38 x 10** J/K. La taza de desorcién de las reacciones
son wy, = klaei, Woq = kmﬁi, Yy Wea = kea,, donde 0, es la fraccién de sitios

vacantes y

rw??\/2rRT,

Para el caso de mezclas no muy pobres, la velocidad de reaccién sobre la super-

kia =

. para i=1,2,6. (4.11)

ficie catalitica se encuentra descrita por [42, 43]

2T ko, K2

donde K se encuentra dada por K = +/ki4/(k1a — 2ka,). Esta formulacién es vél-
ida solamente para el caso de mezclas no muy pobres, con una tasa de desorcién

de hidrégeno muy grande comparada con la tasa de reaccién del oxigeno, por lo
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que ki, > 2kso,, sobre cualquier punto de la superficie del alambre catalitico. Los
pardmetros adecuados para la mezcla de hidrégeno en este caso, son: Ly = 0.3,
Lo=1,Wp=2 Wo=32,Q=2.3781x 10° J/mol y s = 1/2.

4.5. Ignicién a pequenos valores del nimero de
Peclet

Para pequenos valores del niimero de Peclet comparados con la unidad, es posible
encontrar una relacién de las concentraciones de ambos reactantes sobre la superficie

del alambre catalitico, que se encuentra basada en el trabajo de Vera[41]:

Y, =1—06(14PeLpVy) (4.13)
You =1—8¢(1+ Pe W), (4.14)

donde V¥, fue obtenido en el trabajo de Vera [41] y es, tinicamente, funcién de e.

Para pequenos valores de ¢, la funcién ¥, toma la siguiente forma

1 1 1 3me?
Veo=—1In|-— - | — - 4.1
or (271'6) * 2 <3 + (776)2) (4.15)

Utilizando la misma descripciéon para la transferencia de calor, encontramos el

nimero de Nusselt caracteristico

Pe

Nu = .
" 2me(1 + PeVUy)

(4.16)

Retomando la relacién que existe entre la temperatura del alambre y la temperatura
formada en la estela aguas abajo sobre la condicién de frontera, podemos hacer una

descripcion del campo de temperaturas, que se encuentra dado por:

o = Pu
© " T +Pely)

El balance de energfa total de la ecuacién gr = ¢, — 9, quedarfa reducido a

_ P _
qe = 15 Pev) J. (4.17)
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La ignicién para mezclas no tan pobres estaria dada para el caso donde la velocidad
de absorciéon molecular del hidrégeno es grande en comparacién a la velocidad de
absorcién del oxigenos molecular, que estd dada por la ecuacién (4.12), la cual se
encuentra reducida al nimero de Damkohler caracteristico para el andlisis a nimero

de Peclet pequeno.

J

21y You T*AwaWa, [ Eu}’ (4.18)

T 4PedS) Yy agp,Yio " RT,

donde Yy, y Yi, se encuentran descritas por las ecuaciones (4.13) y (4.14). Para
energias de activacion relativamente grandes de reacciéon de desorcién para el caso
de la desorcién de hidrégeno, el régimen de ignicién puede ser descrito via métodos
de perturbacién para condiciones de muy baja temperatura. Sin reaccién, la tem-
peratura sobre la superficie catalitica del alambre, se encuentra dada por la ecuacién

(4.17), qg = @0/ (1 + Pe U,). Por lo que ésta se reduce a

0 XP %(Tw - T“’O)} T+ P}e V) {T;_—?ﬂ ’ 19
donde
50 — 218y You [?A1qaWh, « [_ L ] (4.20)
4Pe Sy Yy  agp,Yro RTwo
Yy
Two = To + (T — To)Puo- (4.21)

Para valores grande de Ey,/RT, comparado con la unidad, la ecuacién (4.19) mues-
tra el comportamiento critico que caracteriza a la ignicién heterogénea para valores

de Damkohler dados bajo la siguiente condicién:

1
S: — 1 4.22
0ig (1+PeV,)Bexp(l) <5 ( )

donde 3 corresponde al nimero de Zeldovich dado por 8 = Ey4(T. — Ty)/RT?,.
Al tiempo que los valores de § son pequenos comparados con la unidad para la
ignicion, les corresponde también los valores donde las concentraciones se reducen
muy cerca del minimo para el caso de los alambres cataliticos. Que se encuentran
descritos en las ecuaciones (4.13) y (4.14). La ecuacién (4.22) nos da la relacién

de la temperatura de ignicién del alambre T.,,, = T,,0 en términos del nimero de
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Peclet. De la definicién del nimero de Damkshler, dy, dada en la ecuacién (4.20),
podemos obtener un valor de nimero de Peclet critico (Pe*), para el cual se produce
la autoignicién que ocurre a temperatura ambiente. Utilizando las ecuaciones (4.20)

y (4.22), obtenemos

Peo

Pef = — 0
¢ T 1 P U

donde

Pey = ﬁo

2719 T2 A qaW oy, { Eld} Era(T. — Ty)
exp con By = ———5—=

1 - —=%
4¢Sl O[g,OgYFO RTO RTOQ

De esta manera, es posible hacer una descripcién que nos lleve a niimeros de Peclet
grandes, en términos del valor del radio del alambre y del tipo de mezcla que

deseemos.

4.6. Esquema numeérico

Para establecer un cédigo numérico que fuera capaz de hacer la simulacién fisica
del proceso de combustién catalitica que cruza a través de un arreglo de alambres,
fue necesario retomar las soluciones del campo de la dindmica del fluido y de la
transferencia de calor obtenidos en los capitulos anteriores. Primero se determina
la funcién de corriente que se ve involucrada en las ecuaciones de concentraciones
de masa de las distintas especies; al igual que en los demés capitulos, éstas son
transformadas la espacio computacional, de la solucién de la transferencia de calor
se retoma tunicamente el nimero de Nusselt (Nu), que se utiliza para calcular el
valor apropiado de la ¢.. Para cada uno de los campos obtenidos del niimero de
Peclet (Pe) se obtiene el campo de concentraciones para distintas temperaturas,
iniciando desde los 280K e iterando cada 0.2K hasta encontrar la temperatura
donde la velocidad de reaccién w alcanza su méximo valor es, precisamente, en esta
temperatura donde se vuelve constante; por lo que se le aplica una funcién asintética
con variaciones minimas, con la finalidad de encontrar los valores caracteristicos del
campo de concentraciones en la salida, tanto para el hidrégeno como para el oxigeno,

con el objetivo de establecer la temperatura de operacion del sistema.
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Ecuaciones de las concentraciones de hidrégeno y oxigeno e

[ oY aYy oY ay o’y 0%V 0%y

[ oY Y, oY Y, 0?Y, 0%, %Y,
PeL,— — —JPel,— — = —2 4.24

|7Peke } a&% TPk e "} on = o2 o onpe Y

4.7. Resultados

4.7.1. Resultados caso Pe = 0.72

En este caso en particular es donde coinciden los resultados numéricos con los
asintoticos obtenidos del andlisis de Vera, a temperatura ambiente, el hidrégeno
que reacciona sobre el convertidor catalitico es muy poco, por lo que la cantidad
de hidrégeno y oxigeno que resulta del proceso de combustién catalitica es apenas
escaso(ver figuras 4.1 y 4.2).

Si aumentamos la temperatura a 350K la cantidad de combustible que se con-
sume con el oxigeno en la superficie comienza a ser més considerable; sin embargo,
aun es escasa del orden del 1%, a esa temperatura el catalizador no se encuentra
listo. Cuando el gas reactante se encuentra ya a 400K se comienza a ver los efectos
de la combustién catalitica, ya que cerca del 60 % del combustible de hidrégeno
inicia a consumirse con el oxigeno, generando agua. A esta temperatura, el catal-
izador estd a punto de alcanzar su méaxima velocidad de conversién. A 446K los
alambres cataliticos han alcanzado la maxima velocidad de reaccién en la superficie
y estan quemando el 99 % de la mezcla de gas de hidrégeno-aire, generando que la
conversion sea 6ptima, pensando en el disenio de un dispositivo, aunque atin faltaria

por determinar la temperatura de operaciéon en términos de la energfa externa.

4.7.2. Resultados caso Pe = 1.44

A temperatura ambiente, el catalizador casi no funciona, su velocidad de reaccién

es muy baja, por lo que tanto para el oxigeno como para el hidrégeno(ver figuras
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4.3 y 4.4), es muy poco el gas que reacciona, técnicamente imperceptible. Menos
del 1% del total del gas reactante introducido al sistema es el que reacciona, el
catalizador estd todavia muy frio para poder catalizar las reacciones. Ya a una
temperatura de 400K, el catalizador comienza a funcionar, a esta temperatura la
ignicién del sistema ya se dio, como se mostrard mas adelante. El 40 % del gas
reactante ya hace reaccién sobre la superficie catalitica. A 450K el catalizador ya
estd alcanzando su maxima conversion, cerca del 93 % del gas se estd consumiendo.
Cuando el catalizador alcanza los 459K con un Pe = 1,44, su tasa de reaccion es la

maxima y se encuentra convirtiendo el 95 % del gas.

4.7.3. Resultados caso Pe = 2.88

Como en los casos anteriores, a temperatura ambiente el catalizador estd de-
sactivado, no hay conversién del hidrégenos y del oxigeno a agua, aunque existen
pequenas variaciones. En las figuras 4.5 y 4.6, el catalizador aiin no estd preparado
aunque se encuentra cerca de la temperatura de ignicién para este Peclet, la efi-
ciencia del sistema todavia es muy baja. Aunque ya se alcanzoé la temperatura de
ignicién a los 400K, el sistema atin no quema eficientemente, el catalizador comienza
a estar listo, aunque dado que se trata de un nimero de Peclet casi tres veces més
grande que la unidad, su eficiencia disminuye. Cuando el catalizador se encuentra
a 450K, se empieza a alcanzar la maxima velocidad de reacciéon y se quema. El
catalizador alcanza su médximo valor para la velocidad de reaccion, el sistema de

alambres cataliticos tiene para este nimero de Peclet el 95 % de eficiencia.

4.7.4. Resultados caso Pe = 7.2

A temperatura ambiente, el catalizador es poco eficiente y su eficiencia de con-
version es del 0 %. El sistema de alambres catalizadores atin se encuentra lejos de
la temperatura de ignicién(ver figuras 4.7 y 4.8), por lo que la eficiencia de conver-
sién sigue siendo atin muy baja. Para esta temperatura, el catalizador ya alcanzé la
ignicién, pero todavia no tiene su mejor desempeno, su eficiencia ain se encuentra
alrededor del 12 %. La eficiencia del combustor a 450K ya estd alrededor del 60 %,

cambio considerable en comparacién a lo que ocurria a 400K, pero atin el sistema
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no ha alcanzado su mayor tasa de conversién. A 500K la eficiencia del sistema es
ya cercana al 80 % y se encuentra cerca de su maxima velocidad de reaccién.A es-
ta temperatura se alcanza la médxima velocidad de reaccién para un Pe = 7.2, la

eficiencia de conversién es cercano al 90 %.

4.7.5. Resultados caso Pe = 14.4

Como era de esperarse, en las figuras 4.9 y 4.10, el catalizador no se encuentra
funcionando pues su temperatura se halla muy por debajo de la temperatura de
ignicién, los campos de concentraciones de hidrégeno y oxigeno no se ven modificados
por la presencia de los hilos cataliticos. Los hilos cataliticos a 350K, se encuentran
todavia lejos de alcanzar la temperatura de ignicién, por lo que la eficiencia del
sistema, atin es muy cercana a cero. A 400K aunque se alcanzé ya la temperatura
de ignicién, la eficiencia del sistema atin es al 4 %, dado que el nimero de Peclet es
relativamente alto la cantidad de gases reactantes que reaccionan en el sistema es
baja. La ignicién del gas sobre la superficie catalitica produce que se esté quemando
cerca del 30% del combustible, lo que implica una eficiencia relativamente alta,
aunque todavia no se alcanza la méaxima velocidad de reaccién. La eficiencia del
sistema aumenta a 500K pero ya no considerablemente, ahora estd cerca del 40 %.
A 548K el sistema de hilos cataliticos alcanza su méxima velocidad de reaccion,
para lo cual tiene cerca de un 44 % de eficiencia en términos de los gases quemados

en el proceso de combustion.

4.7.6. Resultados caso Pe = 28.8

Igual que en todos los demés casos, el sistema a temperatura ambiente se encuen-
tra inhibido (ver figuras 4.11 y 4.12). En las figuras se observa atin poca eficiencia
en el quemado de los gases dentro del combustor. A los 400K el combustor ya hizo
ignicién, pero ain no se encuentra a la temperatura éptima para obtener su méxima
velocidad de reaccién, por lo que su eficiencia es ain muy baja. El combustor se
encuentra realizando el quemado de los gases con una eficiencia del 15 % y ha au-
mentado su velocidad de reaccién. Para los 500K la eficiencia ha aumentado apenas

un 5% con respecto a los 450K . El sistema se encuentra ahora muy cerca de la
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méxima tasa de reaccién, aunque la eficiencia es baja, dado que el nimero de Peclet
es demasiado alto. El sistema ya ha alcanzado su maxima velocidad de reaccion; sin

embargo, la eficiencia del quemado del combustor catalitico es solamente del 25 %.
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Figura 4.1: Campo de concentracién de hidrégeno para el caso donde el Pe = 0.72,
y con nimero de Lewis Ly = 0.3 a distintas temperaturas.
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Figura 4.2: Campo de concentracién de oxigeno para el caso donde el Pe = 0.72, y
con numero de Lewis Lo = 1 a distintas temperaturas.
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Figura 4.3: Campo de concentracién de hidrégeno para el caso donde el Pe = 1.44,
y con nimero de Lewis Ly = 0.3 a distintas temperaturas.
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Figura 4.4: Campo de concentracién de oxigeno para el caso donde el Pe = 1.44, y
con numero de Lewis Lo = 1 a distintas temperaturas
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Figura 4.5: Campo de concentracién de hidrégeno para el caso donde el Pe = 2.88,

y con nimero de Lewis Ly = 0.3 a distintas temperaturas.
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Figura 4.6: Campo de concentracién de oxigeno para el caso donde el Pe = 2.88, y
con numero de Lewis Lo = 1 a distintas temperaturas
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Figura 4.7: Campo de concentracién de hidrégeno para el caso donde el Pe = 7.2,
y con nimero de Lewis Lr = 0.3 a distintas temperaturas.
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Figura 4.8: Campo de concentracién de oxigeno para el caso donde el Pe = 7.2,y
con numero de Lewis Lo = 1 a distintas temperaturas
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Capitulo 5

Analisis de resultados

Aqui se muestran los resultados finales de este trabajo de investigacion, en ellos
se condensan lo obtenido de la dindmica del flujo, de la tranferencia de calor y de la
combustién. En la primera figura 5.1 se aprecia una comparacién de la temperatura
del alambre catalitico con y sin reaccién, en funcién del nimero de Peclet; de la
solucién numérica se observa cémo la temperatura de igniciéon del alambre aumenta
como funcién del nimero de Peclet, cuando el nimero de Peclet disminuye a 6rdenes
mucho menores que la unidad, es posible intuir que la ignicién se da a temperatura
ambiente; aunado a esto se ve la contribucién de la energia de reaccién cuando
solamente tenemos la temperatura del alambre. El Peclet critico para que la ignicién

se dé a temperatura ambiente, como se ve en la grafica, es de Pe* = 0,056.

En esta figura, 5.2, se muestra a la velocidad de reaccién w como funcién de la
temperatura de los alambres para distintos nimeros de Peclet, en ella es posible
inferir que la velocidad de reaccién aumenta con el nimero de Peclet para temper-
aturas del orden de los 1000/, no obstante, el aumento en la tasa de reaccién no
implica el aumento en la eficiencia del sistema, sino lo contrario; a pesar de que la
tasa de reaccion es alta, la funcién de la eficiencia va en decremento con el aumento
del niimero de Peclet.

Uno de los principales resultados de esta investigacion, puede verse en la figura
5.3, donde claramente podemos observar que la energfa absorbida por el sistema en el

punto donde la funcién alcanza un méaximo local, se corresponde con la temperatura
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Figura 5.1: La figura muestra la temperatura de ignicién 7T}, y de la temperatura
del alambre T4, como funcién del nimero de Peclet. Los circulos muestran el
resultado asintético, mientras que los cuadros, la solucién numérica.

de ignicién del sistema; la funcién encuentra un minimo alrededor de los 600K,
para después, volver a cruzar el punto donde la energia necesaria para mantener
al sistema es cero; es, precisamente, alrededor de los 800K, para casi todos los
nimeros de Peclet, donde se encuentra la temperatura de operaciéon del combustor
catalitico, punto que la persona que disene un intercambiador deberd tomar en
cuenta para mantener el maximo de combustible quemado en funcién de la minima
energia utilizada.Energfa externa necesaria para la combustiéon como funcién de la
temperatura del alambre para distintos nimeros de Peclet.

En esta figura,5.4, se muestra el g.como funcién del nimero de Peclet, dado que
este valor es adimensional, se ve claramente como el g.se ve afectado en términos
inversamente proporcionales al nimero de Peclet para la temperatura donde se da
la ignicion.

En la figura 5.5, se muestra la eficiencia del combustor en términos de la temper-
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Figura 5.2: La figura muestra a la velocidad de tasa de reaccién como funcién de la
temperatura para distintos nimeros de Peclet.

atura de los hilos para distintos nimeros de Peclet. Como puede verse en la figura,
cuando el nimero de Peclet es pequeno, la eficiencia terminal del sistema es casi de
un 96 %; en cambio, cuando el mimero de Peclet aumenta, su eficiencia disminuye al
30 %, con lo que queda claro que el nimero de Peclet no puede ser muy alto cuando
se considere el diseno de un buen combustor.

La figura 5.6 muestra la comparacién de la eficiencia obtenida del anilisis as-
intético para bajos nimeros de Peclet en comparacion de las soluciones numeéricas
obtenidas del integrador eliptico. Se nota una ligera discrepancia que se debe a que
el analisis asint6tico no se acerca lo suficiente a la solucién numérica, pero si es claro

que el comportamiento es muy semejante.
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peratura del alambre para distintos nimeros de Peclet.
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Capitulo 6
Conclusiones

El estudio del proceso de combustion catalitica en geometrias complejas, en es-
pecifico, a través de un arreglo de hilos representa un campo amplio de anélisis
donde la comprension del problema y el desarrollo de teorfa permitan dar aporta-
ciones al diseno y al desarrollo de combustores cataliticos con base en la mezcla de
hidrégeno-aire.

A lo largo de esta investigacion, se logré desarrollar un cédigo numérico que
realizara la transformacion del espacio fisico a un espacio computacional cartesiano
normalizado a la unidad, a través de la utilizacién de métodos de generacién de
mallas elipticas. El desarrollo de este cédigo dio la pauta para resolver las ecuaciones
que rigen al flujo de gas, ya que se trata de ecuaciones diferenciales parciales no
lineales, del tipo eliptico. De este proceso se obtuvieron primero el desarrollo del flujo
de gas a través del cilindro por medio de lineas de corriente y lineas de vorticidad,
donde para nimeros de Reynolds de orden unidad, el flujo de gas que cruzaba el
arreglo se recuperaba casi completamente, por lo que las lineas de vorticidad eran
casi simétricas; para el caso donde el nimero de Reynolds aumentaba hasta orden
10, las lineas de corriente no se recuperaban de la misma manera, teniendo que
aplicar métodos de perturbacién para ajustar el desarrollo de la estela formada
aguas abajo del cilindro, lo que significa que las lineas de vorticidad mostraban un
mayor esfuerzo de deformacién al frente del cilindro a 115°, al tiempo que éstas
se elongaban aguas abajo del cilindro. Para nimeros de Reynolds mayores de 30 se

aplicaron las mismas técnicas que para los casos anteriores pero se encontré que para
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el nimero de Reynolds 40, aparecia la recirculaciéon detras del cilindro, formando ya
una estela visible; este resultado ya se habfa obtenido de manera tedrica, numérica y
experimental para el caso del cilindro y dio la pauta para demostrar que el método
numérico utilizado era capaz de simular la naturaleza del problema. Para nimeros
de Reynolds més altos, aunque era posible hacer una simulacién, no se realizé, dado
que en el estado del arte se habia ya reportado que aparecian inestabilidades que
generaban, a la larga, el fenémeno conocido como la galle de Von Karman".

Una vez obtenidos los resultados anteriormente descritos, se inicié con la resolu-
cién de la transferencia de calor, tomando en cuenta que se trata de un problema
de conveccién forzada, se utilizé la ecuacién de la energia para entender el proceso
a resolver. Para todos los niimeros de Peclet se obtuvo el campo de temperaturas
del sistema, tomando en cuenta que la longitud de la malla computacional en el
espacio en x se encontraba delimitada entre —2 y 2, se aplicé una correccién a la
condicién de frontera aguas arriba del sistema, con la finalidad de reescalar el es-
pacio para considerar el proceso de difusién a nimeros de Peclet de orden unidad.
El pardmetro que describié la transferencia de calor entre el flujo de gas y los hilos
cataliticos fue el nimero de Nusselt. Obtenido, para el caso donde el nimero de
Peclet es pequeno comparado con la unidad, por medio de métodos de perturbacién
y teorfa asintética [41] , y comparado con el resultado numérico encontramos una
excelente aproximaciéon de los resultados.

Los resultados obtenidos de la dindmica del gas, junto con los de la transfer-
encia de calor del arreglo de hilos hacia el gas, permitieron entender el proceso de
combustién catalitica que se da, cuando el flujo de gas estd compuesto por una
mezcla de hidrégeno-aire e incide sobre la superficie de los hilos cataliticos com-
puestos por paladio. Se resolvieron las ecuaciones de concentraciones de especie
para el hidrégeno y el oxigeno en forma acoplada, donde la reaccién se daba sobre
la superficie del arreglo. Se estudié, primero, el balance entre el calor liberado por
el cilindro via transferencia de calor y el calor absorbido o cedido por la reaccién
hasta encontrar la temperatura de ignicién del sistema, que para los ntimeros de
Peclet estudiados, se encontraba en el rango de los 345K a los 390/, la tasa de
reaccién del sistema tendia a ser constante para cuando la temperatura aumentaba

significativamente del orden de los 600K . La eficiencia que mide la relacién entre el
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flujo de masa entrante y el flujo de masa que reaccionaba, aumentaba para el caso
en el que el nimero de Peclet disminuia, lo cual resulta poco 1til en términos del
diseno de combustores, debido a que implica escalas de alambres extremadamente
pequenos, lo que significa utilizar més bien fibras o medios porosos; pero representa
una muy buena opcién para el caso en el que el niimero de Peclet es del orden de 5,
caso en el que la eficiencia disminuye al 70 %, pero el dispositivo disenado para el
combustor es mas factible de elaborar. La temperatura de operacién del sistema se
encuentra alrededor de los 800K, a la cual el calor cedido por la transferencia, del
hilo hacia el gas, y el absorbido por la reaccién, son iguales y la flama se encuentra
estable; a esa temperatura el dispositivo puede trabajar sin la necesidad de ceder
mds temperatura al sistema y con la seguridad de que la tasa de reacciéon alcanzo
su maximo valor.

Todo lo enunciado hasta ahora, representa una aportacién préctica al diseno
de combustores; sin embargo, ain existe camino por recorrer. Asi, ain es posible
extrapolar estos métodos para casos de mezclas con otros gases reactantes como por
ejemplo el metano u otros materiales cataliticos como el platino y los cerdmicos.
Ademads, no se encuentra considerado el cambio de la densidad en funcién de la
temperatura, estudio que aportaria mayor precisiéon en el desarrollo del combustor;
por otra parte, el desarrollar la funcionabilidad de estos sistemas para otro tipo
de geometrias y para otras configuraciones de arreglos como el intercalar mallas
permitirfa aumentar la eficiencia en el quemado de los gases reactantes. Todos estos
son estudios que pueden desarrollarse en un futuro tomando como base el aqui

presentado, y que ayudarfan a profundizar la eficiencia en el diseno de combustores.
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Apéndice A

Deduccion de sistema
Vorticidad-Funcion de corriente

Si partimos de la ecuacién de conservacion de masa, es posible encontrar una
funcién que satisfaga la ecuaciéon continuidad, esta es la denominada funcién corri-
ente y fue introducida por el matematico francés Lagrange en 1775, la funcién de
corriente es descrita en términos de las componente de velocidades del fluido y para
el caso donde el flujo de gas es incompresible se escribe de la siguiente manera:

_ 9
_ 9

Donde 1 es la variable a las que llamamos funcién de corriente, si sustituimos
los cambios de variable [A.1-A.2]en la ecuacién de continuidad [2.6] es claro que se
cumple.

Ecuacién de continuidad

52 (o) + 5 (o) =

u - 1%
p Oy
v — _1O¥
- pOx

Si utilizamos a la temperatura adimensional en funcién de la densidad del gas:
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SRR

Ecuaciones de Navier-Stokes
ot P T gy P T gy WP T T T 9 \Reor ) T 9y \Redy

ot P T o P T 5y NP T T T s \Rear ) T 9y \Reoy
Quitamos los terminos temporales

oz P dy PO = "%z T oz \Re oz Oy \ Re 0y
oz P dy Py = Oy  Or \Redx Jy \ Re 0y

dreivamos cruzado

NI () + oy = 924 O (L
ay |0z PV T ey VY T Tar T B

ox 8:5(

)
8{8 o 0 _or 8(18@2

L 00P 009 (1 90 (1o
9z dy  O0xrOr \Redx

restamos la ecuaciones

0 0 0 0

0
(upu) + 0—( U)‘g@(ﬂv)—%a—y(w”)

0 0 0
dy dx dy
99 (1o 9d (1o 9O 1w\ 99 (1
~ Oyox <Re(9x> dy Dy (%87;) e (ﬁa_x) " 9z dy (ﬁa@)
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0 0 0 0 0
oy 0z (upu) + oy 0y (pou) — 97 O (upv) — oz 0y (vpv)
L B +83u_83v_ v
~ Re |0220y  0y3 0x3 Oy20x
0 0 0 0 0
By, 07 = (upu) + 3,35 (pou) — 8_%< pv) — a—a—y(wv)
_ _lree oo
Re | 022 = 0y?
Desarrolando cada uno de los términos no-lineales de la ecuacién:
DD fwpu) = - fu (o) + () o
Oy Ox ue) = dy u&:{; pe P B
0 0 0 0 0
8_y8_y(pw) = a—y[ —y(ﬂv)+(/)v) 8_yu
0 0 0 0 0
_%%(“’”) = T {U% (pu) + (pu) %U}
0 0 0 0 0
—%a—y(vm) = T {Ua—y(Pv)Jr(PU) a—yv}
Derivado
0 0 0 0 0 0 ou 0 ou Ou 0
oy [Ua—x (pu) + (pu) 8_xu_ = Ua—ya—x (pu) + E (pu) B + (pu) oy 07 + oz 0y (pu)
0 0 ] a 0 0 ou 0 du Ou d
oy [U@ (pv) + (pv) (9_yu = Ua—ya—y (pv) oy (pv) E (pv) 9y 0y + Iy 0y (pv)
0 0 0 0 0 0 v 0dv 0Ov 0
T |:U8_l’ (pu) + (pu) 8—36“_ = USran (pu) B (pu) o (pu) 9w or  Drow (pu)
0 0 0 ] 0 0 0 ov 0 ov Ovd
~ {Ué_y (pv) + (pv) ol T~ %@( pv) — oy (pv) 5= = (pv) 92y dyor (pv)
La parte convectiva de la ecuacién
0 0 o 0 0 0 0 0
Ua—a—(/)) 6_8_( pv) — v (9_x(9_( >—Ua—a—y(ﬂv)
0 ou 0 ou 0 ov 0 ov
too (o )8— a—( )—y—%( )%_%( v) 5=
0 Ou 0 Ou 0 v 0 v
+ (pu )8_8_+< )a_a__(p“)a_xa_x_(p”)a_xa_y
F D )+ Oy~ 20T Gy — 20D
Ox Oy P dy Oy P Oz Ox P Oy Ox P
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Ahora defino a la vorticidad en funcién de las velocidades [58]:

o 0 0 0 0 0 0 0
Ua—ya—x(P )+U8—a—( p) — 8_3_( )—U%a—y(m})
_'_i au o) |24 (9 ov

83: Oz
_|_( u) 2 % _ % + ( ) @ — @

PY) B dy Ox dy |0y Oz

ou 0 ou 0 v 0 ov 0
+8_x@_y(pu>+8_y8_y<p el O )—8—ya—x(/)’0)

0 0 o 0 0 0 o 0

%%(P ) 8—8—(01))— %8—(0 )—U%(fj—y(f) )

0 9, o0 o0

—Qa—x (pu) — Qa—y (pv) = (pu) or (pv) 8_y

ou 0 ou 0 Jv 0 ov 0

8_8_( )+8_y8_y<pv) axam( ) 883[;( )

82 82 82 82
g () + gz (o) = v () = v (o)
0 0 o0 o0
—Qa—x (pu) — Qﬁ_y (pv) = (pu) or (pv) 8_y
ou 0 ou 0 ov 0 ov 0
+%8_y(pu>+8_y8_y<p)_a_x%( )_8_y8_x< pv)
1 [02Q  0%Q
= — — +—
o2 Oy?

Oyox Oy oy? ox 0x? dy 0x 0y ox

0 oy 0 o oY 0f) o
(5)-52 ()

_Qgﬁ_y B Qa_y ox Oy Ox ox

du 9 O ma(g@ v 9 O ma(%)

or ) %%8_3; B 8_y% ox

0xdy 0y ' dydy
1 WQ+8m
" Re | 022 0y?



A. Deduccion de sistema Vorticidad-Funcién de corriente

X T
0x0y? 8y2 ox 0x? Oy 0x20y
2 2
_QG¢ +Qaw _a_w@JrawaQ
0x 0y Oydr Oy dr  Ox Oy
T R T
Ox Qydy Oy dydx  Ox dxdy Oy Ox?
1 [0%Q 0°Q
g —_—— | — «I» _—
oxr?  0y?

oY oY Oy 00

dy Ox T or ox 8y
P o (W) 9 [
+8y2 O (g) 09) dydz Oy (SD 83/)
0% 0 ov\ 0% 9 b
020y 0w (—*"a—x) T ooy (—%—x)
1 [82Q  0%Q
" Re {W " 874

_ovon  avon
Oy 0r  Ox Jy
0% 0 0Y 0P oy

+% (goﬁx Jy T dy 8x)

B 0% < 88¢+8¢8g0)
Oyox 8y oy 0Oy Oy

0% 0 0y 0P oy

0x0y ((pax Ox T or Ox (93[;)

821/) 00y 0P oy

Bl (@ay oz o Oz 6’y>
1 [0?°Q  0%*Q

" Re [W i 8_y2]
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_ovon | avon
Jy dx Oz Oy
0% 0% Gw 0
8_y2( &Eﬁy 8y 8$ )
0% 82¢ oY 0
_ayax ( 8y ay )
0% 82w c‘w 0
+ax8y (SO O0x? 8:5 dz” )
0% 0% 81& 0
_@< 8y8x Oz 83/ )
B 1 [0?Q  0°Q
- __€{555+?@7}
oY 08 Oy 9Q
_8_y6_x £ (9y

Py Py 0PI Dy P P O oy
8y8:1: ay ay
0% 0% 0% O Oy 0% 0%p 0% O Oy
Y or? oydr 022 Ox Oy

7 Oy? 0xdy  0y? Jy Ox w@y@az 0y?

ooy 022 T 9wy 0 0z
_ 1 [z oo
~ Re|022  0y2

o0 9N

CPedy Py Wy | PPy Yy PPy dy

0y2 ay Oz 8x8y Oz Oz * Oyox Gy By 0x? O0x Oy

_ 1 [re o
N ox?  Oy?

la ecuacién de la vorticidad

0 0 0] 0
Q== _@_@ﬁ)_a_ <<P—¢)

9 W O
=7 (o) < 7 ()

dy
_Q_< aaw+awa¢)+( aa_¢+a_¢a_<p)

Y
0
Yy

Yoror | or Ox SOa_y oy Oy Jy
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por lo tanto las ecuaciones son

_ O Py OpOp OOy
I T T T TR T

0O 9N

0y? Oy dxr  Ox0y Oz Oz Oyox G_y Oy  0x? 0x Oy
1 [0 N 9%
~ Re | 022 0Oy?

Podvde P My | O Iy vy

Para en caso donde p = 1 las ecuaciones se reducen a:

Py 0
Q=—|—+— )
[8y2 i 81:21 (4.3)
Obtengo la ecuacion de la vorticidad y la funcién de corriente:
oY o2 O o) 1 [0*Q  0%Q
opot oypoft 1 iy (A.4)
dy 0x Ox dy Re |0y?  Ox?

En funcién de esta dos ecuaciones es posible hacer una descripcion de la dinamica

de flujo, que solamente depende de dos variables la funcién de corriente ¢ y la
vorticidad €.



Apéndice B

Condiciones de frontera en region
no lejana

Es posible hacer una formulacién para valores, tanto del niimero de Reynolds co-
mo del nimero de Peclet, de orden unidad, Vera y Lindn utilizaron esta formulacién
para encontrar las condiciones de frontera adecuadas aguas arriba y aguas abajo del
sistema, para una posiciéon dada dentro del esquema de la malla computacional en
xr = *+xy. Para valores grandes de x comparados con la unidad, existe una solucién
del campo de la funcién de corriente y del campo de la vorticidad que puede ser
escrita como se muestra a continuacion.

Yp=y+¢; Q=0 (B.1)

donde v’y Q' representan la perturbacién de primer orden, esta representacién
es valida para valores de x que se encuentran dentro del intervalo x < —xgy © > xg.
La ecuacion reescrita del sistema de ecuaciones que gobierna a la dindmica del flujo
queda reescrita en forma lineal, de la siguiente manera:

1
Ql — _ 2 1. Q/ — ZQI B2
v w’ xT Rev Y ( )

estas ecuaciones deben resolverse con las condiciones de frontera apropiadas:

Y (00,y) = ¥'(2,1/2) = ¢ (2,0) = Q' (c0,y) = ¥ (z,1/2) = X (2,0) =0. (B.3)

Las soluciones del sistema de ecuaciones acoplado con sus condiciones de frontera
son:
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V' (z,y) = Z C exp(A,z) sin(2nmy) (B.4)
A (z,y) = Z C, [(27n)* — N3] exp(Anz) sin(2n7y), (B.5)

=1

donde \f(A) = A/2 + ¥/(A/2)2 + (2n7)2, para este caso, el valor apropiado
para A corresponde al nimero de Reynolds asociado al caso de estudio, A = Re.
Se observa claramente que el signo positivo corresponde a x < 0 y el signo negativo
corresponde a x > 0. Donde la expansién se hace sélo a primer orden para el caso
n = 1, las ecuaciones (B.4) y (B.5) describen al sistema en las posiciones x = +xq:

by =M (Re) (¥ —y); Q=X (Re)Q at z=—m (B.6)
v =AM (Re) (¥ —y); Q=X (Re)Q at z=u,. (B.7)

De manera andloga, es posible establecer el mismo andlisis para el caso donde el
nimero de Peclet y las difusiones de las concentraciones de especies son también de
orden unidad, obteniendo la siguiente descripcién de las condiciones de frontera:

0, = A (Pe)p; Y =X (PeL;)(1-Y;) at x=—x (B.8)
0, = A (Pe) (p— ) Yie = A1 (PeLs) (Vi — Yieo) at x = o, (B.9)

donde 7 representa a las distintas difusividades de el hidrégeno y el oxigeno. De
esta manera es posible establecer la correccién a las condiciones de frontera que
permitan determinar, mediante un modelo tedrico, la influencia de la difusién sobre
las regiones lejanas del sistema, sin tener que forzar condiciones en infinito que no
representen la fisica real del problema.
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