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RESUMEN

CONTRIBUCION A LA SIMULACION
MATEMATICA DE LA ATMOSFERA
REACTIVA EN EL PROCESO DE
NITRURACION IONICA

VICTOR MANUEL ROMERO MEDINA
Maestro en Ingenieria, Febrero de 1994
Universidad Nacional Auténoma de México
Dirigida por los Drs. Armando Bravo Ortega
y Joaquin Oseguera Peifia

El Programa de Investigacién de Materiales del Instituto Tecnoldgico y de Estudios Supe-
riores de Monterrey, Campus Estado de México, establecié un proyecto cuyo objetivo funda-
mental era evaluar, tanto tedrica como experimentalmente, los principios fisico-quimicos que
rigen el proceso de nitruracién idnica, con el propésito de mejorar las propiedades mecdnicas
del acero, como son: dureza superficial, resistencia al desgaste, a la fatiga y a la corrosién,

con el fin de establecer las bases necesarias para su aplicacién industrial.

Para este fin, en la presente tesis se describen los principios fisicos presentes en la

atmosfera reactiva, cuando las moléculas de nitrogeno en estado gaseoso interactian con



el ﬂujo de electrones generado por ‘el campo el tnco puucnplos que rigen-el‘mecanismo de :

nar la conﬁguxacxon de operacion adecuada, para obtener capas de nitruros mds homogéneas

sobre la superficie metélica.

Se presentan resultados numeéricos sobre los coeficientes cinéticos de creacién y aniquila-
cién, que forman parte fundamental del término fuente de creacién neta en la ecuacién de
conservacion de las especies; asimismo, se aportan recomendaciones para calcular el efecto
del campo eléctrico sobre la atmésfera reactiva y que son titiles para predecir la distribucién

de las fracciones masicas de las especies de nitrégeno generadas en el plasma.
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Capitulo 1

Introduccion.

1.1 Antecedentes

El proceso de nitruracién en fase plasma ha sido utilizado desde hace aproximadamente
cincuenta y cinco afios, época en la que se obtuvieron las primeras patentes de estos procesos,
para mejorar las propiedades mecdnicas de las aleaciones de hierro. Se aplica principalmente
para obtener durezas superficiales elevadas, incrementar la resistencia al desgaste, mejorar la
resistencia a la fatiga y a la corrosién de piezas metdlicas, tratando de obtener asi productos
més econémicos y de mejor calidad que los obtenidos con los métodos convencionales (bafios

en sales, descomposicién de gases a altas temperaturas).

En la prictica, existen restricciones de tipo técnico, econdmico o ambientales que limitan
el aprovechamiento adecuado de ciertos métodos convencionales de procesamiento termoqui-
mico; y debido a ello, ha habido un creciente interés de parte de las industrias de todo el
mundo por la aplicacidn del proceso termoquimico mediante plasma, especialmente para la
nitruracién; aunque mds recientemente existe el interés por la carburizacién, carbonitruracién

y borizacién, asi como su aplicacién en materiales no ferrosos como el titanio {1}.

De estos procesos, el de nitruracién por plasma es el mds antiguo, y por lo tanto, el

mejor conocido. Se utiliza ampliamente a escala industrial, y su madurez comercial se puede



ver reflejada por su aceptacidn en el sector automotriz. Esta aceptacién \Ve\src_a'la.‘ iﬁaustrial v
se debe, por lo menos en parte, a su contribucién en lo que respecta al Contr’al'ipriéi‘:is‘b del
espesor y calidad de las capas superficiales de la pieza de trabajo, asi como a la ampﬁa gama

de materiales que pueden ser tratados con este proceso.

Dentro de los procesos termoquimicos mediante plasmas, el de mayor interés es el ge-
nerado mediante una descarga eléctrica de corriente directa, conocido como descarga lu-
miniscente. Este plasma se puede producir aplicando una diferencia de potencial de algunos
cientos de Volts con densidades de corriente del orden de 100 A/m? entre dos electrodos
que se encuentran dentro de un gas a muy baja presién (del orden de algunos cientos de

milibares).

El procedimiento usual es colocar la pieza de trabajo dentro de un contenedor o camara
sellada, de pared doble y enfriada por agua, de la que se exirae el aire y se introduce un gas
nitrogenado (por ejemplo, amonia o nitrégeno puro) a muy baja presién (no mayor a 1 kPa).
A continuacién se aplica una diferencia de potencial del orden de varios cientos de Volts de
CD entre las paredes del contenedor (que se encuentran a tierra) y la matriz metalica a ser

nitrurada, que se encuentra soportada sobre una barra aislada colocada dentro del reactor.

Al inicio se puede introducir gas hidrégeno con la finalidad de limpiar de impurezas la
superficie metélica de la pieza de trabajo mediante el impacto de las moléculas de hidrégeno
sobre la superficie, y al mismo tiempo, producir el calentamiento de la superficie hasta
alcanzar la temperatura de nitruracién, normalmente cercana e inferior a la temperatura
de transformacidén eutectoide del sistema Fe-N, la cual se puede observar en la Fig. 1.1.

Posteriormente se introduce el flujo de gas nitrogenado.

Con la diferencia de potencial se genera un flujo de electrones que interactdan con las mo-
léculas del gas produciendo la excitacidn y ionizacién de estas dltimas, creando la descarga lu-
miniscente y acelerando los iones positivos de nitrégeno hacia la matriz metdlica. Asimismo,
estas moléculas interactian entre ellas mismas, de tal forma que algunas de ellas aumentan
su grado de excitacidn, y al estar cerca de la matriz metalica, son adsorbidas por ésta, for-

mando una capa de FesN. También, se crea un gradiente de concentracién que transporta a



los 4tomos de nitrégeno, difundiéndolos en la matriz metdlica. Al finalizar el tratamiento,
se deja de producir el plasma, y se deja enfriar lentamente a la pieza de trabajo dentro del

contenedor y al vacio.

Cuando la pieza metdlica es expuesta al proceso de nitruracién, se obtienen capas de
nitrégeno difundido que pueden alcanzar algunos cientos de micras, permitiendo la precipi-
tacién de nitruros que mejoran notablemente la resistencia a la fatiga. También se pueden
obtener capas compactas de nitruros de hierro de algunas micras de espesor, lo que aumenta
la resistencia al desgaste de las piezas metdlicas (ver Fig. 1.2). En la Fig. 1.3 se muestran

las capas de nitruros € y o' y la capa de difusién de nitrégeno.

Como podemos ver, este proceso es simple. La cdmara de vacio es de un disefio sencillo;
es simplemente un contenedor, no un horno, como el utilizado en los procesos convencionales.

Por lo tanto, los costos de inversién y mantenimiento son bajos.

1.2 Ventajas principales del proceso de nitruraciéon
asistido por plasma.

En la actualidad existe mucha informacién respecto a las ventajas tanto técnicas como

econémicas del proceso termoquimico asistido por plasma.

A continuacién hacemos algunos comentarios sobre lo que se considera como las ventajas

principales de este proceso [1].

a) Tiempos de tratamiento reducidos.- Esto se debe a una saturacién més répida de

la superficie metdlica debido a la mejor transferencia de masa a través del plasma.

b) Reduccién en el consumo de energia.- Esto se debe a que el proceso se efectua
en reactores cuyas paredes son enfriadas, ademds de que el tiempo de tratamiento por
plasma es inferior al de tratamientos convencionales, y sélo se calientan los elementos

en la regién del citodo; es decir, en la matriz metélica.

3
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c) Consumo reducido del gas de tratamiento.- Se han reportado ahorros de hasta el
95%, comparados con el tratamiento gaseoso convencional; por ejemplo, para unidades
de plasma a nivel industrial, las cantidades de gas utilizadas son del orden de algunas

decenas de litros por hora.

d) No existen riesgos ambientales.- Los tratamientos de nitruracién, carburizacién y
carburonitruracién asistidos por plasma, no producen humos o desperdicios téxicos; no

existen riesgos de explosiones y no existe contaminacidn significativa por ruido.

1.3 Motivacién

Por las razones expuestas anteriormente, el Programa de Investigacién en Materiales del
Instituto Tecnoldgico y de Estudios Superiores de Monterrey, Campus Estado de México, ha
establecido un proyecto cuyo objetivo principal es evaluar, tanto tedrica como experimental-
mente, los principios fisicos y quimicos que rigen el proceso de nitruracién iénica, de forma

que se puedan establecer las bases necesarias para su aplicacién industrial.

El diagrama de equilibrio termodindmico Fe-N de la Fig. 1.1 muestra que es posible
obtener una solucién sélida del nitrégeno dentro del hierro « (0.4% de N a 863 K) y una

solucién sélida de nitrégeno dentro del hierro -y de los nitruros ' y e.

Por consiguiente, la presente tesis tiene como premisa fundamental, efectuar el andlisis
tedrico, a través de la simulacién numérica, del comportamiento del flujo de gas dentro del

reactor y la determinacién de sus propiedades.

Esta simulacién comprende la descripcién del comportamiento de la atmésfera reactiva
con diferentes configuraciones de operacién del reactor, cuyos resultados podran ser utilizados
posteriormente en el estudio de la transferencia de masa en la interfase plasma-superficie
metalica, para describir la formacién de nitruros en el sélido, asi como en el estudio de la
concentracién de las diferentes especies de nitrégeno creadas en la fase gaseosa dentro del

volumen del reactor.



1.4 Metodologia

En el Capitulo 2 se describe €l reactor del laboratorio, cuyas caracteristicas fisicas y
condiciones de operacién son tomadas como base para efectuar la simulacién de la atmésfera
reactiva. También se describe en forma breve el principio de la descarga luminiscente y sus

caracteristicas principales.

A continuacidn, se describen los principios fisicos que intervienen en la fase gaseosa para la
generacion del plasma (colisiones ineldsticas entre los electrones y las moléculas de nitrégeno)
¥ que son el mecanismo fundamental para obtener el nitrégeno atémico, que posteriormente

se difunde en la matriz metalica formando las capas de nitruros.

Este mecanismo de difusién esta regido por la ecuacién de conservacidn de las especies,
que es una forma particular de la ecuacidén de conservacién de la masa del sistema y que
estd acoplada a las otras ecuaciones de conservacién: la de cantidad de movimiento, la de
energia y una ecuacién de estado; de forma tal que se posee un sistema autoconsistente de

ecuaciones que en principio describen de forma completa y cerrada a nuestro proceso.

En el Capitulo 3 se describen las caracteristicas de la atmdsfera reactiva y se resuelven,
mediante el programa de simulacién comercial FLUENT, las ecuaciones de conservacién que
proporcionan los campos de velocidad, temperatura y densidad que se requieren para la

solucidn de la ecuacién de conservacién de las especies.

En el Capitulo 4 se discuten los resultados obtenidos sobre la simulacién de la atmésfera
reactiva, y finalmente, en el Capitulo 5 se presentan las conclusiones de esta tesis y las
perspectivas de aplicacion de los resultados obtenidos, en la determinacidn de la transferencia

de masa en la interfase plasma-sélido.



Capitulo 2

Reacciones fisico—quimicas de la
atmosfera reactiva.

El proceso de nitruracién iénica de los aceros se efectia mediante la transferencia de
masa al sdlido (o muestra), la que depende de la actividad del nitrégeno en la interfase
metal-atmdsfera, correspondiente al equilibrio termodindmico entre el gas y el sélido. Esta
actividad depende de la temperatura y de la concentracién de especies de nitrégeno neutras

y/o ionizadas, excitadas electrénica, vibracional y rotacionalmente.

En el proceso de nitruracién, la fase plasma se logra creando una descarga luminiscente
dentro del reactor, fendmeno que se describe en la Seccién 2.1. En la Seccién 2.2, se describen
los niveles de energia molecular del nitrégeno, que involucran los diferentes tipos de excitacién
molecular, y que estdn relacionados con los tipos de colisiones que intervienen en el proceso,

como se discute en la Seccién 2.3.

Posteriormente, en la Seccién 2.4 se discute la ecuacién de conservacién de las especies,

cuya solucién permite determinar la concentracién de las especies activas del reactor.



2.1 Descripcion del reactor del laboratorio

El reactor del laboratorio empleado en los experimentos (Fig. 2.1) posee geometria ci-
lindrica y est4 esquematizado en la Fig. 2.2. Su funcionamiento se puede plantear como
sigue: se establece una descarga eléctrica entre sus paredes (dnodo) y la pieza a nitrurar
polarizada negativamente (cdtodo). La atmdsfera interior estd constituida por nitrégeno en

estado molecular {2].

Al aplicar la descarga eléctrica, se produce una corriente de electrones que son acelerados
por el campo eléctrico, y para ciertos valores especificos de corriente y voltaje, y bajas

presiones de gas (~300 Pa), se puede obtener la descarga luminiscente.

En la Fig. 2.3 se observa la variacién que existe en la relacién voltaje-corriente debido a
los cambios de los pardametros de la fuente de voltaje, manteniéndose constante este dltimo a
lo largo de todo el tubo, mientras que la corriente varia en algunos érdenes de magnitud [2].

Sin embargo, si la corriente excede un cierto valor, el voltaje se incrementa.

La descarga luminiscente cuenta con regiones caracteristicas (ver Fig. 2.4), a las que se

les han dado nombres particulares.

De acuerdo con la Fig. 2.4a, empezando por el cidtodo y rodeando a éste, se observa
una pequeila drea oscura denominada espacio oscuro de Astom; a continuacién se tienen
las capas de luminiscencia del cdtodo, luminiscencia negativa, espacio oscuro de Faraday,

columna positiva y la region del dnodo.

En la Fig. 2.4b se muestra la variacién de la intensidad de la luz emitida, y se puede
notar que la intensidad en las regiones oscuras no desaparece. En la Fig. 2.4c se puede
observar que el potencial V no varia linealmente con la distancia desde el citodo hacia el
dnodo, sino que crece del citodo al 4nodo debido a la presencia de cargas espaciales de ambas
polaridades. En la Fig. 2.4d se observa que el campo eléctrico es grande cerca del citodo.
Desde el cdtodo hacia la salida del flujo negativo existe una excesiva carga espacial positiva,

la que se considera para el crecimiento del potencial, como se ve en la Fig. 2.4c. La Fig. 2.4e
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presenta la distribucién de cargas espaciales, positivas y negativas, a lo largo del tubo. En
la Fig. 2.4f se muestra que de las densidades de corriente, j* y j~, la corriente de iones

positivos prevalece s6lo en la regién del citodo, mientras que la corriente de electrones es

elevada en las otras regiones.

Al aplicar la descarga eléctrica entre las paredes del reactor y la pieza a nitrurar, se
produce un flujo de electrones que viajan del citodo al dnodo. Estos electrones son acelera-
dos por efecto del campo eléctrico, adquiriendo una energia cinética elevada antes de chocar
con las moléculas de nitrégeno. De hecho, la zona en donde los electrones han adquirido su
méxima energia es al final del espacio oscuro del citodo. Al llegar a la frontera de la luminis-
cencia negativa, se producen colisiones inelasticas,! induciendo excitacién y ionizacién de las
moléculas de nitrdgeno, lo que produce la desaceleracién de los electrones, disminuyendo la

brillantez de la luminiscencia negativa hasta que los electrones alcanzan el espacio oscuro

!Como la presién del reactor es pequefia (300 Pa), la densidad también lo es, por lo que el libre camino
medio (distancia promedio entre colisiones) es grande y la energia adquirida en cada colisién es importante.
Para una presién del orden de 100 Pa, el libre camino medio de los electrones es del orden de 0.1mm, en el
cual, un electrén adquiere una energia cinética del orden de 1-10 eV.
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de Faraday. Esta zona es menos brillante que la luminiscencia negativa debido a la baja
energia de los electrones, y por tanto, en esta zona se generan pocos iones, exhibiendo una
carga espacial negativa. Al salir del espacio oscuro de Faraday, los electrones entran a la
columna positiva y son acelerados nuevamente, adquiriendo energfa suficiente para producir
ionizacién al chocar con las moléculas de nitrégeno. En esta zona el gas se encuentra ionizado

conteniendo densidades iguales de particulas positivas y negativas.

Cuando ocurren colisiones entre electrones y moléculas de nitrégeno, se pueden presentar

diferentes tipos de transferencia:

1. Transferencia de cantidad de movimiento.- Debido a la masa pequeia del electrén
comparada con la molécula de nitrégeno, la velocidad de esta wltima practicamente no

es modificada.

2. Transformacién de energia cinética del electrén en energia potencial de la

molécula de nitrégeno.- La molécula puede ser ionizada, disociada o excitada.

2.2 Niveles de energia molecular

Las moléculas de nitrégeno, como todas las moléculas diatémicas, contienen grados de
libertad adicionales de vibracién y rotacién, conocidos como grados o niveles de excitacion,

por lo que su energfa interna, u,, es la suma de tres términos:

up = B+ E, + E, , (2.1)

donde: E. es la energia electrostdtica, E, es la energia vibracional y E, es la energia rota-

cional.

Esta energia interna puede ser modificada por las colisiones indicadas en la Seccién 2.3,

por lo que se pueden distinguir tres tipos de excitacién: -

13



a) La excitacion electrénica, que es un cambio de la configuracién electrénica de la

molécula.

b) La ezcitacidn vibracional, relacionada con la vibracién del enlace interatémico de la

molécula de nitrégeno;

c) La excitacién rotacional, relacionada con la rotacién de la molécula alrededor de un

eje.

Estas energias de excitacién estdn cuantizadas. El diagrama de la Fig. 2.5 representa
los niveles energéticos de excitacién de la molécula de Ny en funcién de la distancia in-

teratémica [3].
Las curvas de potencial de los estados electrénicos (referidos como X, A, B, C, ...a, a’,
b, b’, ...) estdn separadas en niveles vibracionales. La diferencia energética entre niveles

electrénicos consecutivos es del orden de algunos eV, para niveles vibracionales consecutivos

es alrededor de 0.2 eV y para niveles rotacionales consecutivos es aiin mds pequeiia, alrededor
de 0.01 eV.

2.3 Tipos principales de colisiones inelasticas

Una colisién binaria puede representarse como:

A+B — A"+ B, (2.2)

donde A, B, A®, B*, especifican la naturaleza de las particulas y su estado de energia interna.
En nuestro caso, estamos considerando colisiones ineldsticas en las que interactian electrones
con moléculas de nitrégeno.

Los procesos ineldsticos entre el electrén y la molécula de nitrégeno estin dados en la
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tabla 2.1 [4].2

Para el nitrégeno vibracional No(X,v > 0) los principales tipos de colisiones son los

siguientes [5):

¢ Colisién electrén-vibracién: Estas colisiones dominan los niveles inferiores (v =
0,...,7.)

e” + No(X,v) = e + Ny(X,w) , (2.3)
con0<v<Tyv<w<8.

e Colisién vibracién-vibracién (v-v):

Na(X,0) + Na(X,w) = No(X,v—1)+ Nao(X,w+1), (2.4)
conl <v<44y0<w<45v#wd

o Colisién vibracién-traslacién (v-T): En este tipo de colisiones, es posible que una
molécula ceda parte de su energfa a otra molécula e incremente su energia cinética, lo

que se aprecia como calentamiento del gas.

No(X,v) + N2 & No(X,v—1)+ Nz (2.5)

¢ Aniquilacién del estado electrénico A’L}, denotado por A: Las moléculas en
el estado electrénico N3(A), por colisién entre ellas mismas, producen los siguientes

dos casos:
a) El nitrégeno en el estado electrénico B? (denotado por B) y el estado electrénico
X con un nivel de vibracién v = 8, o bien

b) El nitrégeno en el estado electrénico C?I1, (denotado por C) y el nitrégeno en el

estado electrénico X con un nivel de vibracién v = 2:

2X representa el estado fundamental de la molécula de nitrégeno y v y w representan sus niveles de
excitacién vibracional (ver Fig. 2.5).
3El nivel w = 45 + 1 corresponde a la disociacién de la molécula (ver Fig. 2.5). -
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Proceso . I e s o

(1) e+ No(v) = e+ No(w) -

(2) e+ Na(v=0):

&)}

(4) +N2(X1)3+)

(OFE e+Nz—->e+N++e 7

(6): €+ Ny — Ny —'N+N'-'N+N+e

() e+ Na(v) > N+ N+e T BRI

8) Transferencia de momentum 0<e<10eV
> 10eV

Tabla 2.1: Procesos ineldsticos en el nitrégeno molecular

No(A) + Ny(A) & Np(X,v =8)+ No(B), (2.6)

Ny(A) + Ny(A) 2 No(X,v =2) + N:(C) . 2.7

e Colisién vibracidn-traslacién (v-T) con el nitrégeno atémico:

No(X,0)+ N 2 No(X,0o—1)+ N, (2.8)

con v > 8.

A estas colisiones se deben afiadir todas las otras colisiones restantes para aniquilar o

crear el estado electrénico fundamental No(X,v = 0).

Es evidente que el andlisis completo del fenémeno es realmente complejo. Sin embargo,

por las condiciones de nuestro experimento, podemos aplicar ciertas consideraciones que nos

ayudan a simplificar este anilisis.

Una de estas consideraciones es el tiempo de relajacién? de la reaccién (Treaccisn). Asf,

se tiene que los tiempos de relajacién de las colisiones binarias descritas anteriormente se

pueden comparar en la siguiente forma [8]:

4Cuando un sistema se encuentra fuera de equilibrio termodindmico, el tiempo que requiere para alcanzar

dicho equilibrio es el tiempo de relajacién.
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Tumv < Temv < TuT 3 (2.9)

con: -

Ty—v = 5.5 X 10~1s
Teey = 2.3 x 10735 (2.10)
Tyt = 2.5 x 10%s .

Estos valores corresponden a las siguientes condiciones:

Densidad de los electrones: n, = 101 cm™3,
Temperatura del gas: T, = 500 K,
Presién del gas: p = 660 Pa,

Campo eléctrico reducido: £/N = 3 x 107¢ Vcm?.

Es conveniente notar que el tiempo promedio de estancia del gas dentro del reactor es
del orden de 1.25 x 10! s, siendo este tiempo inferior a 7,_7, por lo que las colisiones v — T'

pueden ser despreciadas.

Para tomar en cuenta las colisiones v — v, se deben determinar las densidades de los
niveles superiores a 4 puesto que los productos del tipo Na(v < 5) * Nz2(w > 4) intervienen
durante los procesos de creacién y aniquilacién de particulas. Por tanto, estas colisiones
sélo son importantes para los niveles elevados [7]. Ademas, las colisiones de aniquilacién del
estado electrénico A también pueden despreciarse en razén de que la densidad de las especies
N,(A) es muy baja [7]. Por otra parte, la evidencia experimental muestra que las colisiones

v — T sobre el nitrégeno atémico no intervienen mds que para los niveles v > 8 [8].

Finalmente, puesto que la densidad del nitrégeno atdmico es menor que la densidad del

nitrégeno fundamental, podemos despreciar las colisiones en las que interviene el primero.
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Por consiguiente, el balance sobre el nitrégeno vibracional nos permite tener informacién

cualitativa sobre las tasas de disociacién de la molécula de N,.

2.4 Ecuacién de conservacion de las especies

Al generar el campo eléctrico entre las paredes del reactor y la pieza a nitrurar, los
electrones son acelerados e incrementan significativamente su energia energia cinética antes
de entrar en colisién con las moléculas de nitrégeno. Durante las colisiones, parte de la
energia cinética de los electrones es transferida a las moléculas de nitrégeno como ener-
gia potencial (colisiones electrén-molécula), produciendo asi especies excitadas electrdnica,

vibracional y rotacionalmente.

Las moléculas excitadas vibracionalmente, también entran en colisién entre ellas mis-
mas, conduciendo a un aumento progresivo de la excitacién, alcanzando ocasionalmente la

disociacién de la molécula de nitrégeno (nivel vibracional v = 46).

Por otro lado, el balance de materia de la especie N, en el nivel vibracional v, se obtiene

a partir de la ecuacién de conservacién de la masa [9):

V:p(wV — D,Vw,) = S, , (2.11)

siendo el primer término de la izquierda el de transporte por conveccién, el segundo el de
transporte por difusion y el de la derecha el término fuente de creacién neta, en donde p esla
densidad del plasma, w es la fraccién mdsica de la especie N, D, son los coeficientes de di-
fusién molecular en el nivel vibracional v, V es la velocidad del flujo, y S, es el término fuente
de creacién neta (creacién menos aniquilacién). El término fuente involucra los diferentes

tipos de colisiones que se pueden presentar, y estd dado por la siguiente relacién [9]:

Sy = nc(ko,u [NZ(X,v = 0)] - ku,O [NZ(X1 'U)D ) (2’12)
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donde: ko, y kyg son los coeficientes cinéticos de colisién dados en m3%~!, n, es la densidad

electrénica en m~3, y No(X,v) es la densidad de particulas de N, en el nivel vibracional v.

Debido a que el nitrégeno tiene 45 niveles vibracionales antes de llegar a la disociacién
(nivel vibracional 46), entonces tenemos 46 ecuaciones del término fuente a resolver. Estas
se pueden resolver utilizando la funcién de distribucidn vibracional de Gordiets, con la que se
pueden determinar las densidades de poblacién de cada una de las 46 especies [10]. Entonces
es suficiente con conocer las densidades de poblacién de dos niveles subsecuentes (por ejem-
plo, vg ¥ v1), y con esta funcién obtener las densidades de poblacién de las demas especies.
Sin embargo, en la solucién de la Ec. (2.11) para dos niveles de vibracién, el término fuente
requiere del conocimiento de las densidades de las otras especies, para las que se requiere

resolver los correspondientes términos fuente, lo que complica el céleulo.

Para simplificar éste cdlculo, se puede considerar que las especies mis numerosas se
encuentran en los primeros cuatro niveles (v = 0,...,4), por lo que las demds especies

pueden despreciarse [5]. Esto nos proporciona resultados muy cercanos a la realidad.’

Por lo tanto, para determinar estos términos fuente, sélo requerimos los coeficientes de
reaccién para estos primeros cuatro niveles. Debido a ello, y de acuerdo con la Seccién 2.3,
no necesitamos evaluar los términos v — v, ya que estos solamente tienen efecto importante

en los niveles superiores (v > 8).

Por consiguiente, sélo necesitamos considerar la colisién electrénica sobre el estado fun-

damental:

€+ No(X,0=0) € e + Ny(X,0). (2.13)

Asi, la evaluacién del término fuente se simplifica. Si expresamos a Sy en funcién de

las fracciones mésicas y de la densidad media del plasma, p, la que consideramos como la

De acuerdo con Marchand (5], una incertidumbre del 10% sobre la aproximacién de la suma de las
fracciones madsicas de los niveles v = 0,. .., 4 (que debe ser igual a 1), proporciona una incertidumbre inferior
al 10% sobre la temperatura de vibracién, que tiene una funcién importante en la ecuacién de Gordiets.
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densidad media del nitrégeno molecular, obtenemos:

Su = TleP(ko,uwo - ku.va) ’ (214)

y con la ecuacién del gas ideal se puede establecer la relacién de la densidad con la presién

y la temperatura del gas.

Por otra parte, los términos ko, y kvo en la Ec. (2.14) definen la tasa de produccién de
las especies No( X, v) debidas a la reaccién (2.13), siendo proporcionales a la velocidad de los

electrones incidentes y estan definidos por la siguiente relacién [11):

1 (=21
kij =< oiju, >= E Gijttef1(W1) f2(w2) dwidw, | (2.15)
0

donde o;; es la seccién eficaz caracteristica de la reaccién i — j, u, es la velocidad relativa
entre las particulas 1 y 2, fi, f2, W1 y Wq son respectivamente las funciones de distribucién y
las velocidades de las particulas 1 y 2, que en el presente caso corresponden a los electrones

y a las méleculas de nitrégeno respectivamente.

La termodindmica estadistica establece que para un gas en equilibrio termodindmico,
la distribucién de velocidades mds probable es la distribucién de Maxwell (12, 13]. En-
tonces, para simplificar el cdlculo, consideraremos que f; y fo son de tipo maxwelliana,

representdndose como:

. . \3/2
fivi) = n; (2;’;‘T) expl—miv3/2kT]  i=1,2. (2.16)

La solucién a la integral en (2.15) la podemos obtener realizando una transformacion
del sistema de referencia al centro de masa de una colisién binaria utilizando coordenadas

esféricas. Para los coeficientes kg, se tiene:
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3/2 3/2 oo
koy =< ogyu > = (mima) ( 2mkT ) /a‘o,,ueﬁ"?d:‘u, (2.17)
1]

(2nkT)® \mq+ma
3/2 F
- (o) Jountman, -

[

donde f = 1/kT., k es la constante de Boltzmann, T, es la temperatura de los electrones y
¢ = myma/(my + m2) es la masa reducida del sistema, y como la masa de los electrones es
mucho mis pequeiia que la de las moléculas de nitrégeno (m; <« m,), podemos considerar

que g & me.

Para facilitar la integracién, se efectua un cambio de variable del espacio de velocidades

al espacio de la energia cinética de los electrones:

8 1/2 3 ®
— /2 —fe
Fow = (m ) B 0/ Covce=Pede | (2.19)

donde oy, es la seccién eficaz de la reaccién 0 — v.

Para efectuar la integracidn, es necesario introducir la seccién eficaz, oou(€), en funcién
de la energia de los electrones (ver Fig. 2.6) [14]. Notando el caracter resonante de la seccién
eficaz, se han subdividido las curvas en secciones que se comportan linealmente, como se

puede apreciar en la Fig. 2.6. Entonces, cada seccién puede representarse como:

, Oipr — Oi ,
0'81'1 =0+ = (e— 6); €<e<e€qy t=0,.,n {2.20)

€1 — €
para cada seccién de recta ¢ + 1 en cada una de las reacciones 0 — v.

El intervalo de energia en el que las secciones eficaces son apreciables lo podemos definir

con cierto grado de precisién segin la Fig. 2.6, por lo que el intervalo de integracién para
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Figura 2.6: Secciones eficaces, o(¢) para las reacciones 0 —» v =1,...,4

cada reaccién 0 — v lo podemos considerar entre 1 eV y 5 eV (ver Fig. 2.6). Utilizando
los valores experimentales reportados por Hazi [14], y al efectuar la integral, obtenemos la

siguiente expresién para ko,:

8 \'/* sz~ | _—pe 2 & €
o = (52) g e () (545

B AL S e

Para la reaccién inversa, v — 0, la expresién para kg se obtiene de forma semejante. Sin
embargo, no existen datos experimentales para o,9. No obstante, .0 ¥ ooy estdn relacionadas

por el principio de microreversibilidad [7}:

o= (142200, (2.22)
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donde Ejy; es la diferencia de energia vibracional entre los niveles 0 y 1. De esta forma, el

coeficiente cinético de reaccién kyo se puede expresar como:

1/2 o0
kuo = kow -+ Eoy (—ﬁ—) 0 [ ooseede, (2.23)
Tm, ]

de donde se puede observar que ko, < kyo, pues la integral es positiva.

Sustituyendo las relaciones de oy, y efectuando la integracién, k., queda finalmente como:

8 1/2 3 oo=1 A m; o
= ST L /2 —Bei |kl ZE
kv =koy + Lo (7rm=> B g {5 [ 52 + B

—Beirs 1 i1 — €i f
—egmhut [mi+1<"‘§+e—ﬂ‘ﬂ——e—>+%]}:

donde m;4; representa la pendiente en cada uno de los intervalos donde oy, fue linealizada.

(2.24)

"En las Figs. 2.7 y 2.8 se grafican los coeficientes de reaccién koy ¥ kw0 para v = 1,...,4,

donde se aprecia una gran coincidencia con los resultados presentados por Marchand [5].
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Capitulo 3

Modelo teodrico y simulacién de la
atmosfera reactiva.

Como hemos visto en el capitulo anterior, el conocimiento de las propiedades de la
atmdsfera reactiva, es de relevante importancia para la solucién de la ecuacién de conser-

vacién de las especies que se generan dentro del reactor.

En la Seccién 3.1 del presente capitulo, determinamos esas propiedades, asimismo deter-
minamos que el flujo no es turbulento mediante el cédlculo del nimero de Reynolds, estable-
cemos que el flujo es newtoniano, y determinamos que estd en régimen viscoso mediante el

calculo del niimero de Knudsen.

En la Seccién 3.2, establecemos las ecuaciones generales de conservacién de la masa, de
cantidad de movimiento y de la energia, que son las ecuaciénes que gobiernan el compor-
tamiento y las propiedades del fluido dentro del reactor, y que son resueltas numéricamente

mediante el programa FLUENT.
Posteriormente, en la Seccién 3.3, describimos la ecuacién general que representa a las

ecuaciones de conservacién, y que utiliza FLUENT para obtener los diferentes campos de las
propiedades del fluido.
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Finalmente, en la Seccién 3.4, establecemos las condiciones de frontera en el dominio de

solucién, necesarias para la resolucién numérica de las ecuaciones de conservacién.

.8.1 Caracteristicas de la atmdsfera reactiva

Durante el proceso de nitruracién idnica, existe una gran diversidad de variables que

deben tomarse en cuenta para su estudio. Entre estas variables se encuentran:

a) Las propiedades del fluido (campo de velocidades, de temperatura y de densidad);

b) las condiciones del proceso (las temperaturas de las paredes del reactor y de la matriz

metdlica, el campo eléctrico, etc.);
c) lainteraccién de la atmdsfera reactiva con la matriz metdlica en la interfase; y

d) la geometria del reactor.

El conocimiento y control de estas variables nos permite evaluar las interacciones que se
presentan entre las particulas, como efecto de la transferencia de energia del campo eléctrico
a la atmésfera reactiva (nitré6geno molecular), asi como la obtencién del nitrégeno atémico

que finalmente es difundido en la pieza para obtener las capas de nitruros 4’ y € esperados.

Por tanto, la obtencién de estos nitruros depende mucho de las propiedades de la atmds-
fera reactiva, por lo que su estudio es de importancia, ya que en la descarga luminiscente,
el plasma depende de la densidad, presién y temperatura del gas. En el presente caso se

propone y desarrolla un modelo teérico y se simula la atmésfera reactiva.

En la simulacién podemos variar las dimensiones de la pieza y su posicién dentro del
reactor, as{ como las condiciones de operacién de este dltimo (campo eléctrico, presién de
operacién, temperatura del gas y de la muestra), para evaluar el comportamiento del flujo y

definir los pardmetros adecuados de su operacion.
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El flujo dentro del reactor puede ser variado entre 5 y 25 N1/h, utilizando una presién de
operacion entre 100 y 300 Pa. La temperatura del gas a la entrada y a la salida del reactor
es la del medio ambiente {300 K), siendo la misma para las paredes del reactor, que son
enfriadas por una corriente de agua que circula dentro de un conducto helicoidal entre las

paredes dobles del reactor para mantenerlo a esa temperatura.
Como primer paso, determinaremos si el ﬂujb es laminar o turbulento calculando el

ndimero de Reynolds, el cual estd dado por la siguiente relacién [15]:

Re = —— (3.1)

donde D es el didmetro del conducto, y p, V y p son la densidad, la velocidad y la viscosidad
del fluido respectivamente. El tubo que conecta el tanque de gas con el reactor, tiene un

didmetro de 2 ¢cm. a la entrada al reactor.

De la ecuacién del gasto, se tiene que la velocidad es :

<
]
RN L)

(3.2)

siendo A = 7.D?/4 el 4rea transversal del tubo a la entrada de la cdmara, y @ es el gasto

efectivo que esta dado por:

Q= Qo%" , (3.3)

donde: pp es la presién atmosférica (101 300 Pa), p es la presién dentro del reactor, y Qo es
el gasto del fluido a las condiciones normales de presién y temperatura. Considerando que

el gas se comporta como gas ideal, la densidad puede ser determinada a partir de {15]:
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p
P=TRT (34)
donde R es la constante del gas (R = 297 J/kgK), y la viscosidad se puede determinar a
partir de la siguiente ecuacién que se obtuvo mediante un ajuste a la curva presentada por
Marchand [5):

u = (7.6284 x 107°%) + 3.5286 x 10787, (3.5)

donde p tiene unidades de kg/ms, y la temperatura estid dada en K, la curva est4 represen-
tada en la Fig. 3.1. A partir de las Ecs. (3.1)-(3.5), podemos evaluar el comportamiento del
niimero de Reynolds variando el gasto del fluido, @, y la presién de operacién, p, mante-
niendo la temperatura del gas a la entrada al reactor a 300 K. Los resultados se presentan

en la Tabla 3.1, y el mimero de Reynolds en funcién del gasto se presenta en la Fig. 3.2.

De la tabla 3.1 podemos ver que el nimero de Reynolds Re, no depende directamente
de la presién de operacidn, sino que mas bien tiene una dependencia lineal con el gasto Qo,
lo que podemos apreciar en la Fig. 3.2. Ademds, como el nimero de Reynolds varfa de 5.5
a 28 aproximadamente, podemos concluir que el flujo que entra al reactor es laminar, ya
que el nimero de Reynolds es inferior a 2100, valor en el que inicia el régimen de transicién
de flujo laminar a turbulento en conductos de seccién transversal circular. Ahora podemos
evaluar si este flujo laminar estd completamente desarrollado cuando el gas entra al reactor

mediante la relacién [17]:

£~

< ~ 0.06Re , (3.6)

Sl

donde D es el didmetro del tubo y L. es la distancia desde la entrada del gas al tubo hasta el
punto donde el flujo estd completamente desarrollado. Por lo tanto, L. &2 0.026 m, lo que es

una longitud muy pequeiia comparada con la longitud del tubo que es aproximadamente de
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2 m. Por lo tanto, podemos considerar que el flujo estd completamente desarrollado cuando

el gas entra al reactor y se puede considerar que se trata de un perfil parabélico.
Por otro lado, es necesario determinar si el régimen del flujo es viscoso o no. Para ello,

necesitamos determinar el nimero de Knudsen, el cual estd dado por la siguiente relacién [13]:

Kn=—, (3.7)

>

en donde A es el camino libre medio entre las particulas del gas y L es una longitud caracte-
ristica del reactor que en este caso es su didmetro interior de 0.255 m. El valor de Kn = 0.01
establece la frontera entre el flujo laminar y el flujo de deslizamiento {13]. El camino libre

medio esté dado por [12}:

=, (3.8)

20'110

donde o es la seccidn eficaz colisional en m? y ng es la densidad de particulas en m~3, y
que para €l nitrégeno molecular son aproximadamente 1.134 % 107® m? y 3.5 x 102 m~2
respectivamente. Con estos valores encontramos que A = 1.78 x 10~* m y que el mimero de
Knudsen es: Kn a2 7 x 101, Este valor es inferior a 1072, por lo que podemos considerar

que el régimen es viscoso.
De acuerdo con los resultados anteriores, podemos decir que la atmésfera reactiva se com-

porta como un fluido incompresible, viscoso y estacionario, y con esta informacién podemos

concentrarnos en la resolucidén de las ecuaciones de conservacién.
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3.2 Formulacién matematica del modelo

La determinacién de las propiedades del fluido se efectiia mediante la solucién de las
ecuaciones de transporte; es decir, las ecuaciones de continuidad, conservacién del momentum

y de la energia, asi como la ecuacion de conservacién de las especies.

Es importante hacer notar que durante el proceso de nitruracién en fase plasma, existe
una participacién importante del campo eléctrico en la generacién de las especies de Na[X, v]
en los niveles inferiores (v = 1,...,4). Sin embargo, en nuestro caso particular efectuaremos
la solucidn a las ecuaciones de conservacion sin tomar en cuenta el efecto del campo eléctrico
sobre las propiedades de la atmésfera reactiva (N3), ya que, durante la transferencia de
cantidad de movimiento en las colisiones electrén—molécula, pricticamente no es afectada la
velocidad de las moléculas de nitrégeno debido a la masa pequefia del electrén, con lo que

podemos obtener valores aceptables de los campos de velocidad, temperatura y densidad.

Las ecuaciones de transporte a resolver son las siguientes [17]:

Continuidad:

dp _
£V (V) =0. (3.9)

Conservacién de la cantidad de movimiento:

DV
T -Vp+ V- 5mi+f£. (3.10)
Conservacién de la energia:
DT D
p __t = -—-Df; + VAT + S, (311)
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donde p es la presion, c, es la capacidad calorifica a presién constante, k es la conductivi-
dad térmica, y S: incluye el intercambio de calor por reacciones quimicas, por radiacién y

cualquier otra fuente de calor que pudiera intervenir en el proceso.
Conservacidn de las Especies

La ecuacién de transporte de las especies es la Ec. (2.11), la cual escribimos nuevamente

a continuacién en notacién tensorial:

a8 Ow,| _
o [pu.-wu - ”D"a_z;] =5, (3.12)

donde: w, es la fraccién mésica de la especie N,, D, es el coeficiente de difusidén masica para
la especie v del fluido y S, es el término de creacién neta de las especies v, y que estd dado

por la Ec. 2.14. Esta ecuacién debe ser resuelta para cada especie en el gas.

3.3 Soluciéon de las ecuaciones de transporte

La solucién de las ecuaciones de transporte en su forma general es muy complicada. Sin
embargo, las condiciones de nuestro problema nos permite hacer las siguientes simplifica-

ciones:

a) Para la condicién de flujo estacionario y permanente, los términos dependientes del -

tiempo pueden despreciarse, es decir, 8/t = 0.

b) Para la condicién de flujo viscoso (flujo newtoniano), la ecuacién de conservacién de

la cantidad de movimiento se puede escribir en la forma de las ecuaciones de Navier—Stokes.

c) En el medio gaseoso podemos despreciar los procesos de calentamiento debidas a las
reacciones quimicas, por radiacién y no se cuentan con fuentes de generadoras de calor dentro

del reactor por lo que el término fuente S; en la Ec. (3.11) es igual a cero.
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De acuerdo a lo anterior, las ecuaciones a resolver son:

Ecuacién de continuidad:

9
'é;(lm-‘) =0, (3.13)

donde: z; es la coordenada espacial y u; es la componente de velocidad en la direccidn ¢, y

p es la densidad del fluido calculada mediante la ecuacién de estado del gas ideal.

Ecuacién de cantidad de movimiento:

2 8 [ (0w  0u\] 9p
—(puiuy) = w— —+— | -5 i 14
81:,' (puluJ) aZj [I‘ (32] + 612:.' a.’E,' + Pgi (3 )
donde: p es la presién del gas, g; es la aceleracién debida a la gravedad en la direccién ¢,
4 es la viscosidad dindmica del fluido que puede ser funcidn de la temperatura y j denota
direccién espacial. En el dltimo término de la Ec. (3.14) estdn incluidas las fuerzas de cuerpo

por conveccién natural debidas a la dependencia de la densidad con la temperatura.

Ecuacién de conservacién de la energia:

%(pu,-cpT) - Bia:, (k%) =0. (3.15)
Ecuacién de conservacién de las especies:
La ecuacién de conservacién de las especies estd dada por (3.12).
Ahora bien, mediante la solucién de las ecuaciones de conservacién (3.13), (3.14) y (3.15)

podemos obtener los campos de velocidad, temperatura y densidad en el reactor que pueden

ser utilizados en la ecuacidn de conservacién de las especies, y posteriormente, en una segunda
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etapa, determinar la interaccién del nitrégeno con la superficie del metal en la interfase gas—
matriz metélica, mediante los fenémenos difusionales de las diferentes especies que se generan

en la atmdsfera reactiva.

La solucién de las ecuaciones de conservacién la haremos numéricamente aplicando el
programa comercial FLUENT. Mediante este programa se puede efectuar la discretizacion
de la geometria a estudiar, generando lo que se conocen como celdas computacionales o
voliimenes de control, sobre los que se efectiia la integracién de las ecuaciones de transporte

utilizando el método de diferencias finitas.

Para el caso de la ecuacién de la energia, FLUENT [17] la resuelve expresindola en

términos de la entalpia especifica del gas, h:

—(p ih) = (;gi) + 8, (3.16)

donde: k& = ¢,T es la entalpia especifica del fluido, & es la conductividad térmica, ¢, es el
calor especifico a presién constante del fluido y Sy, es la razén de creacidn de la entalpfa por
reacciones quimicas, radiacién y cualquier otra fuente que pudiera intervenir en el proceso. La
temperatura se obtiene de la entalpfa utilizando la definicién & = ¢,T'. Esta temperatura se
utiliza para actualizar las propiedades que dependen de ella. La obtencién de la temperatura

a través de la entalpia s6lo es posible si el calor especifico no es funcién dela temperatura.
FLUENT efectiia la resolucién de las ecuaciones de la siguiente forma:

Las ecuaciones (3.13), (3.15) y (3.16) son reestructuradas de modo que se pueden repre-

sentar con la siguiente ecuacién general:

o (rid) = o Lot

$5z. ] + 5%, (3.17)

donde el primer miembro de la ecuacién corresponde al de conveccidn, y los términos de la
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derechd son el de difusién y el término fuente de creacion.

El dignificado de los términos ¢, I' y S depende de la ecuacidn de conservacién a la que
se hagd referencia segiin la Tabla 3.2. Las ecuaciones se reducen a sus ecuaciones analogas
en difefencias finitas mediante la integracién sobre las celdas computacionales en las que se

divide el dominio.

Debido a que el flujo se desarrolla dentro del reactor, y éste es de forma cilindrica, lo mas
conven“iente es resolver las ecuaciones en un sistema de coordenadas cilindricas; sin embargo,

el modelo que estamos resolviendo es axisimétrico, es decir, existe simetria alrededor del eje

longitudinal del reactor, en la direccién de la coordenada #, por lo que las tnicas direcciones
en do ‘de existe dependencia son en la direccién radial y en la direccidn del eje Z; entonces,
para %mpliﬁcat el andlisis, podemos considerar el modelo como bidimensional, y por tanto,
se puede resolver en coordenadas cartesianas, en donde la direccién del eje X corresponde a

la direccién radial del cilindro y la direccién del eje Y a la direccién longitudinal del reactor.

En el Anexo A se describe detalladamente la forma en que se obtienen las celdas com-

putacionales y el método de solucién del sistema de ecuaciones.

3.4| Condiciones de frontera

El sistema de ecuaciones que vamos a resolver es un sistema acoplado de ecuaciones dife-
rencidles de segundo orden, en un sistema de coordenadas bidimensional z,y. Para resolver
este sistema de ecuaciones necesitamos establecer las condiciones en la frontera para cada

variable.
Condiciones para la velocidad

La velocidad V = (u, v) es nula sobre las superficies de las paredes del reactor y de la
matriz metdlica, es decir, u = v = 0. A la entrada y a la salida del gas al reactoru =0y

el valor de v depende del gasto que se considere de acuerdo con la Tabla 3.1. A la entrada
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del gas al reactor el flujo se encuentra completamente desarrollado (ver Seccién 3.1), por lo
que consideramos que el perfil de velocidades es parabélico. En el eje de simetria u = 0, que

FLUENT lo establece automaticamente.
Condiciones para la temperatura

La temperatura en las paredes del reactor se mantiene constante debido al flujo de agua
que pasa por el tubo helicoidal entre las paredes dobles del reactor, por lo que consideramos
que se mantienen a la temperatura ambiente de 300 K. La rr -triz metdlica se mantiene a
una temperatura constante de 823 K. Sobre el eje de simetria se tiene que §7/dz = 0.
Finalmente, a la entrada y a la salida del reactor hemos considerado que la temperatura
también es la del medio ambiente (300 K).

Condiciones para la presién dentro del reactor

Hemos considerado que la presién de operacién dentro del reactor es constante y su valor
lo podemos variar de acuerdo con la Tabla 3.1. Con estas condiciones, nos encontramos en
posibilidad de obtener los campos de velocidad, temperatura y densidad del gas, que en un

andlisis posterior pueden ser utilizados en la ecuacién de conservacién de las especies.

La obtencién del campo de densidades se obtiene a partir del campo de temperaturas y

el valor de la presién de operacién mediante la Ec. (3.4).
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QO (NVhr)  p(Pa)
ST 8L 100
10 100
15 100
20 100
25 100
Q0 (NVhr)  p(Pa)
5 150
10 150
15 150
20 150
25 150
Q0 (NVhr)  p(Pa)
5 200
10 200
15 200
20 200
25 200
Q0 (NVhr)  p(Pa)
5 250
10 250
15 250
20 250
25 250
Q0 (NVhr)  p(Pa)
5 300
10 300
T15 7300
20 300
25 300

T5.07TB403;

Qe (l/hr) Qc (m3/hr) Qe (m3/s)

5 07E-H)3 5. 07E+00
1.01E+04 1.01E+01
1.52E+04 1.52E+01
2.03E+04 2.03E+01 S5.63E-03
2.53E+04 2.53E+01 7.03E-03
Qe (Vhr) Qe (m3/hr) Qe (m3/s)
3.38E+03 3.38E+00 9.38E-04
6.75E+03 6.75E+00  1.88E-03
1.01E+04 1.01E+01 2.81E-03
1.35E+04 1.35E+01 3.75E-03
1.69E+04 1.69E+01 4.69E-03
Qe (Uhr) Qe (m3/hr) Qe (m3/s)
2.53E+03 2.53EH00 7.03E-04
507E+03 S5.07E+00 1.41E-03
7.60E+03 7.60E+00 2.11E-03
1.01E+04 1.01E+01 2.81E-03
1.27E+04 1.27E+01 3.52E-03
Qe (Uhr) Qe (m3/hr) Qe (m3/s)
2.03E+03 2.03E+00 5.63E-04
4.05E+03 4.05E+00 1.13E-03
6.08E+03 6.08E+00  1.69E-03
8.10E+03 8.10E+00 2.25E-03
1.01E+04 1.01E+01 2.81E-03
Qe (Vhr) Qe (m3/hr) Qe (m3/s)
1.69E+03 1.69E+00 4.69E-04
338E+03 3.38E+00  9.38E-04
“S07EH00 7 LAIE03:
6.75E+00 1.88E-03
8.44E+00 2.34E-03

141803 .
2.81E-03
4.22E03

6.75E+03
8.44E+03

V (m/s) Ro (kg/m3)Mu (Kg/ms,

4.48E+00::,1.12E-03 " 1.82E-05
8.96E+00 1.12E-03 1.82E-05
1.34E+01 1.12E-03 1.82E-05
1.79E+01 1.12E-03  1.82E-05
2.24E+01 1.12E-03 1.82E-05
V (m/s) Ro (kg/m3)Mu (Kg/ms]
2.99E+00 1.68E-03 1.82E-05
5.97E+00 1.68E-03 1.82E-05
8.96E+00 1.68E-03 1.82E-05
1.19E+01 1.68E-03  1.82E-05
1.49E+01 1.68E-03 1.82E-05
V (m/s) Ro (kg/m3)Mu (Kg/ms]
2.24E+00 2.24E-03  1.82E-05
4.48E+00 2.24E-03  1.82E-05
6.72E+00 2.24E-03  1.82E-05
8.96E+00 2.24E-03 1.82E-05
1.12E+01  2.24E-03  1.82E-05
V(m/s) Ro (kg/m3)Mu (Kg/ms;
1.79E+00 2.81E-03 1.82E-05
3.58E+00 2.81E-03 1.82E-05
537E+00 2.81E-03 1.82E-05
717E+00 2.81E-03 1.82E-05
8.96E+00 2.81E-03 1.82E-05
V (m/s) Ro (kg/m3)Mu (Kg/ms;
149E+00 3.37E-03  1.82E-05
2.99E+00 3.37E-03  1.82E-05
4.48B+00::3.376:03 " 1.82E-05
597E+00 3.37E-03 1.82E-05
7.46E+00 3.37E-03 1.82E-05

Re
5.52E+H00
1.10E+01
1.66E+01
2.21E+01
2.76E+01

Re
5.52E+00
1.10E+01
1.66E+01
2.21E+01
2.76E+01

Re
5.52E+00
1.10E+01
1.66E+01
2.21E+01
2.76E+01

Re
5.52E+00
1.10E+01
1.66E+01
2.21E+01
2.76E+01

Re
5.52E+00
1.10E+01
L.66E+01
2.21E+01
2.76E+01

Tabla 3.1: Evaluacién del Re variando Qo y p.

Ecuacién '3 Iy S
Continuidad 1 0 0
)
Cant. de movimiento | u; | pp | pgi - Exﬁ
Energla h L 0
[N
Cons. de las especies | wy | pDy S

Tabla 3.2: Descripcién de los términos de la ec. general para cada ec. de conservacidn.
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Capitulo 4

Resultados y discusioén.

Las simulaciones realizadas sobre el comportamiento del flujo del reactor involucran las
variaciones de diferentes pardmetros. Los pardmetros geométricos involucran la variacién
del radio de la matriz metdlica, tomando los valores de 20, 50 y 75% del radio R del reactor;
la posicién de la matriz metdlica con respecto al eje de simetria del reactor, con los valores
de 25, 50 y 75% de la altura H del reactor a partir de su base; y el espesor de la matriz

metdlica, con los valores de 2 y 4 cm.

Hemos considerado los didmetros de los ductos a la entrada y a la salida del reactor de

2 cm, ya que el modelo experimental tiene estas dimensiones.

Por otro lado, las propiedades fisicas del gas se han modelado variando las condiciones

de frontera de acuerdo con la Tabla 3.1.

Como primer paso, se consideran las mismas condiciones para las diferentes configura-
ciones geométricas indicadas arriba, es decir, la velocidad del flujo a la entrada y a la salida
del reactor es de —4.5 m/s en la direccién Y (eje de simetria) y cero en la direccién X (di-
reccién radial), las temperaturas en las paredes del reactor y en la matriz metélica son 300
y 823 K, respectivamente; para el gas, la temperatura a la entrada y a la salida del reactor

es de 300 K, y la presién de operacidn es de 300 Pa.
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Como segundo paso, se han considerado algunas configuraciones geométricas para las que
se han variado las condiciones iniciales y de frontera, tales como la presién de operacién y
el gasto Qq, considerando la primera igual a 100 y 200 Pa, y el segundo igual a 5, 10 y 15

Nl/hr. Estas condiciones se encuentran sombreadas en la Tabla 3.1.

A continuacién se describe el comportamiento de los campos de velocidad, temperatura
y densidad del fluido para las diferentes configuraciones simuladas, las que se definen como

primer y segundo caso respectivamente.

4.1 Campo de velocidades

Primer caso.

De las simulaciones efectuadas podemos observar que para las diferentes muestras uti-
lizadas, el campo de velocidades se comporta de una manera bien definida; es decir, al entrar
por la parte superior, el gas se dirige directamente hacia la muestra disminuyendo su veloci-
dad a cero sobre la superficie de la matriz metélica, rodeando a ésta, y dirigiéndose hacia la

p d y

salida.

Durante su trayecto, y debido a la baja presién existente en el interior del reactor, el gas
tiende a expanderse, produciendo un vértice en la mitad superior del reactor, en donde el
gas se mueve en el sentido contrario a las manecillas del reloj, como se puede observar en las
Figs. 4.1 y 4.2. También debe notarse que durante la expansién existe una reduccién en la

magnitud de la velocidad.

Posteriormente, al rodear la matriz metdlica, el gas sufre una pequefa aceleracidn en
la zona de angostamiento, y después se dirige hacia el orificio de salida, expandiéndose
nuevamente y ocupando todo el volumen del reactor que se encuentra por debajo de la
matriz metélica, reduciendo nuevamente su velocidad. Este comportamiento es ficilmente

comprendido por la ley de conservacién de la masa.
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En las figuras se puede observar una zona en el borde inferior derecho del reactor donde
el gas ha disminuido su velocidad a casi cero. Sin embargo, en esta zona también se genera
un pequeilo vértice, donde el gas también se mueve en el sentido contrario a las manecillas

del reloj.

Finalmente, podemos observar que existe una zona de velocidad de flujo muy pequefia
por debajo de la matriz metdlica y casi sobre el eje de simetria, en la que se genera un vértice
muy pequefio, casi imperceptible cuando el didmetro de la matriz metdlica es pequeifio (como
en el caso donde el didmetro de la matriz es del 20% respecto al didmetro del reactor), en
donde el gas se mueve en el sentido de las manecillas del reloj. Sin embargo, conforme el
didmetro de la matriz metdlica aumenta, el tamafo del vértice también aumenta, haciéndose

més perceptible, como se puede observar en la Fig. 4.2,
Efecto de la posicién de la muestra sobre el campo de velocidades.

La descripcién general del campo de velocidades dada en la seccién anterior también se
presenta cuando cambian la posicidn y el didmetro de la muestra como se puede apreciar en
la Fig. 4.3.

Cuando la muestra se encuentra cerca del orificio de entrada del gas, el vértice en la
parte superior del reactor es pequefio debido al espacio pequefic en el que se encuentra, y
su centro se mantiene cerca del orificio de entrada del gas. De hecho, el centro del vértice
parece moverse hacia la entrada del gas si se aumenta el didmetro de la muestra. Cuando la
muestra se coloca cerca del orificio de salida del gas, el vértice superior tiende a extenderse,

manteniendo su forma sin importar el didmetro de la muestra.

En lo que respecta al vdrtice que se encuentra debajo de la muestra, aumenta sus di-
mensiones cuando la muestra esti cerca del orificio de entrada, como era de esperarse; sin
embargo, cuando la muestra se coloca cerca del orificio de salida, este vértice desaparece

para cualquier didmetro de la muestra.

42



RRRTRREE
\ TN R RN

N R LTSN
St

Nk
S AN

2:36E¢08
2206400
‘2:04E400

4107601
2AdE=01
§.14E6-02

NITRURACION. - .50H-5. 3H-50R . ... . . |[ORIENI.<Z.|f
— VELOCITY.VECTORS __ (METRESZSECI . |PAE = 1| LUCIN lega
VAX.:: 4.88697EF00 [ . [2-D DOMAIN. [CREAREX.. INCNFY)

V3B

Figura 4.1: Campo de velocidades. Muestra al 50%H y 50%R.
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Figyura. 4.2: Campo de velocidades. a) Muestra al 50%H y 20%R, b) Muestra al 50%H y
75%R.
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Efecto del espesor de la muestra sobre el campo de velocidades.

Cuando se aumenta el espesor de la muestra, podemos ver, de la Fig. 4.4, que el campo
de velocidades no sufre gran cambio en su comportamiento general, sin embargo, su efecto
es mds perceptible cuando el gas tiene que rodear a la matriz metélica, ya que relativamente
tiene que recorrer una distancia mayor en la zona de angostamiento (en este caso el espesor es
de 4 cm.), produciendo un ligero efecto de crecimiento del vértice generado inmediatamente

por debajo de la matriz metdlica, lo que se puede ver en la Fig. 4.4.

Segundo caso.

Aqui consideramos el caso en el que la presién es menor (100 Pa), y mantenemos la
velocidad de entrada a -4.5 m/s en el eje Y, lo que implica reducir el gasto a la entrada al
reactor a 5 Nl/hr (ver Tabla 3.1). Con estas condiciones podemos observar que debido a
esta presidn, el gas se expande més ripidamente que en el primer caso, lo que hace que los
vértices que se generan dentro del reactor reduzcan sus dimensiones, lo que indica que al
disminuir la presién los vértices tienden a desaparecer (ver Fig. 4.5). En todos los casos se
logra obtener una mejor homogenizacién del fluido alrededor de la matriz metélica, lo que

es favorable para la formacién de nitruros en la superficie de la matriz metalica.

4.2 Campo de temperaturas

Primer caso.

Aligual que el campo de velocidades, el campo de temperaturas tiene un comportamiento
bien definido. De las Figs. 4.6 y 4.7, podemos observar que el campo de velocidades presenta
influencia sobre el campo de temperaturas, como era de esperarse, ya que el campo de
velocidades estd contenido en el término convectivo de la ecuacidn de conservacién de la

energia (3.15).

Las isotermas en la regién por encima de la matriz metdlica, se presentan como curvas
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Figura 4.4: Campo de velocidades con la muestra de 4 cm de espesor. a) Muestra al 50%H
y 20%R,, b) muestra al 50%H y T5%R.
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48



paralelas a la superficie de la misma en casi toda su extensidén, para después irse separando
_al acercarse a la pared fria del reactor. Esto puede explicarse ficilmente, pues sobre la
matriz metdlica el campo de velocidades es quasi-uniforme y practicamente no existen efectos
convectivos, a diferencia de lo que ocurre en la zona préxima a la pared superior del reactor,

donde los vértices ejercen influencia de tipo convectivo.

Es de notarse que existen isotermas quasi-paralelas a todo el costado del reactor, que se
asemejan al comportamiento de las isotermas en presencia de una placa infinita (caliente o
fria), donde no existen efectos convectivos salvo en los extremos superior e inferior. También
se aprecia de las Figs. 4.6-4.9, que lejos de la matriz metdlica el gas se enfria debido a la
expansién experimentada para llenar el volumen del reactor (aumentando su densidad) y
que finalmente, al alcanzar la salida, el gas se concentra disminuyendo su temperatura hasta
alcanzar la del ambiente nuevamente. Este comportamiento del campo de temperaturas no
es afectado por el cambio en el espesor de la matriz metélica.

cudid

Segundo caso.

Aqui podemos notar que el campo de temperaturas, al igual que el campo de velocidades,
es afectado por la disminucién de la presién de operacién. En la Fig. 4.8 podemos observar
este efecto, la “joroba” formada en la zona superior del reactor para las equipotenciales
del primer caso tiende a desaparecer, y en su lugar, éstas tienden a ser paralelas, lo que
representa una mayor homogenizacién del campo de temperaturas alrededor de la matriz

metalica.

4.3 Campo de densidades

Primero y segundo casos.

En e] campo de densidades podemos ver que el comportamiento de las curvas de densidad
constante tienen correspondencia con el comportamiento de las isotermas (ver Fig. 4.9), y, de

acuerdo con la ecuacién de estado de los gases perfectos (3.4), la densidad aumenta conforme
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la temperatura disminuye debido a que son inversamente proporcionales.
Como se puede ver de la Fig. 4.10, también se puede observar el efecto de la disminucién

de la presién de operacién, y al igual que el campo de temperatura, el campo de densidad

también tiende a homogenizarse.
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Capitulo 5

Conclusiones y recomendaciones.

En la presente tesis hemos desarrollado la modelizacién numeérica de las propiedades de la
atmosfera reactiva utilizada en el proceso de nitruracién idnica de los aceros. Como se indicé
en la Introduccién, aunque los fendmenos principales de las reacciones termoquimicas para
la formacidn de nitruros en la superficie de la matriz metélica se presentan en la interfase
plasma-sélido, el comportamiento de la atmdsfera reactiva lejos de esta interfase tiene una
participacién preponderante, ello debido a su interaccién con el flujo de electrones generado
por la diferencia de potencial entre la matriz metdlica y las paredes del reactor para producir
la excitacién vibracional de las moléculas del nitrégeno que las lleva a alcanzar su disociacién,

y por consiguiente, su difusidn en la matriz metdlica.

En el Capitulo 2 establecimos un panorama general de los principios fundamentales para
la. creacién de un plasma, asi como la constitucién bésica de la descarga luminiscente. De-
scribimos los principales tipos de colisiones ineldsticas que se presentan en el plasma, re-
calcando la dificultad de evaluarlas en su conjunto, sin embargo, debido a las condiciones
del modelo, en principio fue posible reducir el nimero de colisiones presentes, facilitando la

evaluacién de las interacciones de las moléculas de nitrégeno con los electrones.

Establecimos la ecuacién de conservacién de las especies que se generan en la atmdsfera
reactiva debido a los diferentes tipos de colisiones que se presentan en el proceso, indicando

que ésta es la ecuacién fundamental para la determinacidn del grado de difusién del dtomo
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de nitrégeno en la matriz metdlica.

Enfatizamos nuestro interés en el término fuente de creacién neta, S,, debido a que
contiene los coeficientes cinéticos, koy y kuo, de las reacciones entre las moléculas de nitrdgeno

y los electrones, y fundamentales durante el proceso de creacién y aniquilacién de las especies.

Dedujimos una ecuacién integral para estos coeficientes, considerando una restriccién muy
fuerte para poder efectuar la integracidn; es decir, se consideré que la atmésfera reactiva y
el flujo de electrones del campo eléctrico se encontraban en equilibrio termodindmico y

supusimos que sus funciones de distribucién de velocidades eran de tipo Maxwelliana.

Esto nos dié por resultado que los kg, y kyo dependen principalmente de la funcién de

distribucién de energfa de los electrones.

Los resultados se muestran en las Figs. 2.7 y 2.8, donde se aprecia la concordancia con
los obtenidos por Marchand [5].

En una etapa posterior, es recomendable efectuar la integracién de la ecuacién gen-
eral (2.15), considerando que el gas se encuentra fuera de equilibrio, para asi evaluar el
efecto de la funcién de distribucidn de energia del nitrégeno sobre los coeficientes cinéticos

de reaccidn.

Con respecto al campo de flujo, ha sido importante evaluar su comportamiento cuando
se varian las dimensiones y la posicién de la matriz metélica dentro del reactor, y ciertas
condiciones de operacién, como hemos visto en el Capitulo 4. Mediante esta evaluacién,
podemos definir cual puede ser la posicién de la muestra dentro del reactor de tal manera
que se puedan obtener las capas de nitruros mejor distribuidas en toda su superficie. Hemos
visto que cuando la presién de operacién se encuentra alrededor de 100 Pa, el comportamiento
de los campos de velocidad, temperatura y densidad, se hacen mds uniformes que cuando la
presién de operacién es de 300 Pa, lo que representa una gran ventaja para la obtencién de

capas de nitruros homogéneas sobre toda la superficie de la matriz metélica.
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Asimismo, es im itruros tienen

ara determinadas ve-

De hecho, podemos concluir que, colocando la matriz metalica entre el 13 'y 30% de

la altura del reactor a partir de su base, se obtiene la distribucién mas uniforme de los
campos de velocidad, temperatura y densidad del fluido, como se puede ver en las figuras
del Capitulo 4, con lo que se puede obtener una-distribucién uniforme de capas de nitruros

para su posterior analisis y evaluacidn.

Como se indicd, la determinacién de las propiedades del fluido es relevante para la solucidn
de la ecuacidn de conservacién de las especies. Sin embargo, su interaccién con el campo
eléctrico creado por la diferencia de potencial entre la matriz metalica y las paredes del
reactor no fué posible evaluarla directamente con el programa Fi.iENT, debido que no
cuenta con ningin modelo de solucion que los relacione, aunque FLUENT proporciona la
posibilidad de efectuar la simulacién de reacciones quimicas, permitiendo el andlisis de la
deposicién de vapores quimicos (en ingles, CVD} y sus reacciones con la matriz metdlica.
También, FLUENT proporciona la posibilidad de interactuar con subrutinas externas creadas
por el usuario, de tal manera que en una etapa posterior se podria efectuar la evaluacién
correspondiente, utilizando programas para el cdlculo del potencial eléctrico, campo eléctrico
y campo eléctrico reducido, de tal manera que intervengan en el proceso del cédlculo de las

propiedades del fluido.

Por otro lado, en una etapa posterior se puede contemplar la simulacién de las propiedades

del fluido considerando el efecto de la radiacién térmica de la matriz metalica.



Apéndice A

Solucién numérica de las ecuaciones
acopladas.

A.1 Discretizacion del dominio de solucidn.

El dominio de solucién estd definido por la forma cilindrica del reactor. Sin embargo,
debido a que el flujo es axisimétrico, podemos considerar que el dominio de solucién es
bidimensional, como se puede observar en la figura A.1; y ain mds, podemos discretizar el
dominio de solucién en el sistema de coordenadas cartesianas, con los ejes de coordenadas

como lo muestra la figura A.1.

Las ecuaciones diferenciales acopladas para la solucién del modelo se discretizan uti-
lizando el método de diferencias finitas, de tal forma que se obtiene una malla que cuenta
con celdas computacionales denominadas volimenes de control, sobre los que se efectia la

integracidn de las ecuaciones de conservacién.

Como se indicé en la Seccién 3.3, las ecuaciones acopladas pueden representarse por la

ecuacién general (3.17), y que nuevamente se escribe a continuacién:
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Figura A.1: Dominio de solucién para la simulacién del flujo del reactor.

60



(ﬂuub) [ 0¢

0:1:] +58s, (A1)

donde el primer miembro de la ecuacién corresponde al de conveccidn, y los términos de la

derecha son el de difusién y el término fuente de creacién.

El significado de los términos ¢, I' y S depende de la ecuacién de conservacién a la que

se haga referencia segiin la Tabla 3.2.

Después de la discretizacidn, la ecuacidén de conservacién en dos dimensiones para una

variable general ¢p, se puede escribir como:

Apdp = Apdr + Awdw + Andn + Asds + Su (A.2)

donde:

AP=AE+Aw+AN+As+S¢. (A3)

La nomenclaiura de estas ecuaciones se puede ver en la Fig. A.4, que muestra una celda
computacional que rodea al nodo P con sus nodos vecinos N, S, E y W. La cantidad ¢
puede ser cualquier variable dependiente (por ejemplo velocidad u, temperatura, etc.). Los
coeficientes Ag, Aw, An y As, son los coeficientes de diferencias finitas que combinan la
conveccién y la difusién a través del volumen de control que rodea al nodo P. Las cantidades
S4 y Su son componentes del término fuente linealizado que incorporan cualquier otro término

de la ecuacidén principal que no se encuentra en la forma de conveccién o difusién.

La deduccién de las ecuaciones de discretizacién, cumplen cuatro reglas bdsicas, que
sirven como fundamento para satisfacer: (1) el comportamiento realista del modelo; y (2) el
balance total de las ecuaciones en todo el dominio de solucién [16]. Estas reglas se describen

a continuacidn:
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a) Consistencia en las caras del volumen de control.- Cuando una cara es comtn a
dos volimenes de control adyacentes, el flujo a través de ésta debe estar representado

b}
por la misma expresién en las ecuaciones de discretizacién para los dos voliimenes de

control.

b) Coeficientes positivos.- Todos los coeficientes A; de la ecuacién de discretizacién

deben ser positivos.

¢) Linealizacidn de pendiente negativa del término fuente.- Cuando el término
fuente es linealizado, por ejemplo S = S¢ + SpTp para la ecuacién de la energfa, el

coeficiente Sp siempre debe ser menor que o igual a 0.

d) Suma de los coeficientes vecinos.- Se requiere que:

AP = Z Auec

para situaciones donde la ecuacién diferencial sigue siendo satisfecha después que una

constante ha sido sumada a la variable dependiente.

Como podemos ver, contamos con un sistema de ecuaciones acoplado e interrelacionado,
por lo que FLUENT realiza la solucién de este sistema de ecuaciones mediante un método
iterativo, donde todas las variables dependientes son calculadas y almacenadas en los puntos
nodales, con excepcién de las componenetes de la velocidad, que se calculan en las fronteras
de las celdas mediante una malla desplazade. El programa utiliza un modelo de diferenciacién
denominado Esquema de Ley de Potencias para efectuar una interpolacién entre los nodos
de la malla y para calcular las derivadas de las variables de flujo. El conjunto de ecuaciones
algebraicas simultdneas se resuelve mediante un esquema iterativo semi-implicito, el cual
inicia con condiciones iniciales arbitrarias (excepto en las fronteras), y converge a la solucién

correcta después de efectuar un cierto nimero de iteraciones [16].

Para el modelo bidimensional, en cada iteracién se efectua el cdlculo de las variables en
cada nodo efectuando un barrido de los nodos en la direccién de uno de los ejes coordenados
(por ejemplo X), y en el nivel inferior del otro eje. Cuando se efectua el barrido de todos los

nodos en la direccién del primer eje, se continua el cdlculo en el siguiente nivel del segundo
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{’sucesivamente hasta alcanzar el iltimo nivel del segundo eje.
Fi e

Cada’iteracién consiste de los siguientes. pasos:

1.-Se definenlos valores del campo de presién.
2. Seresuelven las ecuaciones de momentum para obtener los valores de u, v y w utilizando

las presiones seleccionadas.

3. Debido a que las velocidades no satisfacen localmente la ecuacién de continuidad de
masa, se deriva una ecuacidn del tipo de Poisson mediante la ecuacidn de continuidad
y las ecuaciones de cantidad de movimiento linealizadas. Esta ecuacidn se utiliza para
efectuar una correccién de los valores del campo de presidn, y para efectuar correcciones

a las componentes de velocidad.

Se resuelven las ecuaciones de discretizacién para las otras variables (tal como tempe-

b

ratura), sélo si éstas tienen influencia sobre el campo de flujo mediante las propiedades

del fluido, los términos fuente, etc.

5. Considerar la presién corregida p como una nueva presién, regresar al paso 2, y repetir
P ’

el procedimiento hasta obtener una solucién convergente.

A.2 Definicién del volumen de control.

La discretizacién del espacio del dominio de solucidn se puede efectuar considerando que

los voliimenes de control son todos del mismo tamaro, lo que implica que Az = Ay, para el

dominio bidimensional que estamos trabajando. Sin embargo, esto de alguna manera no es

adecuado, ya que existen zonas que exigen la utilizacidn de una malla muy fina, como por

ejemplo, la zona alrededor de la matriz metélica y las paredes del reactor, lo que implica la

generacidn de una malla muy fina que se extiende en todo el espacio de solucién, y como

consecuencia se requiere un tiempo de cdlculo prohibitivo. Para evitar esta situacidn, se
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puede utilizar una malla que sea fina cerca de las regiones indicadas y una malla no fina

fuera de estas zonas como se indica en la Fig. A.3.

De hecho, para efectuar la discretizacién de las ecuaciones diferenciales, se parte de la
condicién mds general, que es considerar que la malla es irregular (Az # Ay). En la Fig. A4
se puede observar como estd definido un volumen de control en el espacio bidimensional, de
donde se pueden tomar los mismos criterios para la representacién de los volimenes de

control para una y tres dimensiones.

En la Fig. A4, se puede observar el nodo P de la malla, el cual es ¢l nodo a evaluar,
los nodos de malla N y 5, que son los nodos vecinos a P en la direccién Y, y los nodos de
malla W y E, que son los nodos vecinos a P en la direccién X. El volumen de control que
rodea a P se representa con lineas inclinadas, y sus fronteras o caras con lineas punteadas
representadas por n, s, w y €, las cuales se encuentran exactamente a la mitad de la distancia

entre dos nodos de malla. Su espesor en la direccién Z se considera igual a la unidad.

En general, esta malla se utiliza para calcular los valores de las variables de los campos
escalares, tales como temperatura, densidad, presién, entalpia, etc. Sin embargo, de acuerdo
con Patankar (18], para el cilculo del campo de velocidades es mejor utilizar una malla des-
plazada con respecto al nodo a evaluar, de tal manera que las componentes de la velocidad
sean calculadas sobre las caras del volumen de control, y no sobre los nodos, como se puede

apreciar en la figura A.5.

A.3 Evaluacién de la convergencia de la solucién

En cada iteracién del algoritmo de solucién, FLUENT reporta un residual para cada
ecuacién que estd siendo resuelta. Estos residuales representan una medida de qué tanto se
estdn satisfaciendo las ecuaciones de conservacién que se estdn resolviendo. FLUENT calcula
los residuales para cada ecuacién de conservacién sumando el desbalance de esa ecuacién para
todas las celdas en el dominio. El residual R, reportado por FLUENT es el desbalance de

la ecuacién A.2, que es la suma sobre todos los nodos P computacionales, o sea:
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Figura A.3: Zonas de malla fina en el espacio de solucién.
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Figura A.4: Definicién del volumen de control para un espacio de solucién bidimensional.
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Figura A.5: Representacién esquemdtica de la malla desplazada para el cilculo del campo
de velocidades.
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R= Y [Ac¢s+ Awdw + Andn + As¢s + Su — Apdp] , (A.4)
nodosP

donde R es el residual no normalizado, y siempre tendrd las unidades SI (kg/s)x(unidades

de ¢).

Cuando se normalizan los residuales, la ecuacién queda como sigue:

> [Asds + Awdw + Andn + Asds + Su — Apdp]
ﬁ = nodosP
3 Apgr '

nodosP

(A.5)

donde R es el residual normalizado. FLUENT reporta residuales normalizados a menos que

el usuario solicite reporte de residuales no normalizados.

Las Ecs. (A.4) y (A.5) anteriores son los residuales reportados por FLUENT para todas
las variables excepto la presién. El residual para la presién es realmente el desbalance de la

ecuacidén de continuidad:

R= Z (Cw—CE+Cs-—CN), (A.ﬁ)

nodosP

donde Cw, Cg, Cs y Cn representan la conveccién de masa en kg/s, que pasa a través de
cada cara del volumen de control que rodea al punto P. La normalizacién del residual de

presidn se obtiene dividiendo por el residual de la segunda iteracién:

-RiteracN

R= ,
R{!cracz

(AT)

Por otro lado, FLUENT cuenta con la opcién para asignar valores iniciales adecuados de

las propiedades del fluido a todos o algunos de los nodos, segiin sea el interes del usuario, con
:':; i
i
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la finalidad de acelerar la convergencia. A esto le han asignado el nombre de PATCHING.

Finalmente, los resultados obtenidos pueden presentarse en forma grifica como los pre-

sentados en el Capitulo 4
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