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Resumen

El estudio del proceso de absorcién con reaccién quimica en una pelicula de
liquido descendente, es un problema de interés en el campo de la Ingenieria Quimica,
porque en la mayoria de los casos, es importante conocer la influencia que tiene una

reaccion quimica sobre el proceso global de transferencia de masa.

En el presente trabajo, se evalua la diferencia que existe entre la solucion analitica
obtenida por el método de separacidn de variables y la solucién aproximada, resultado de
la aplicacién del método de diferencia finita centrada, cuando la expresion del término de
velocidad de reaccidén en la ecuacién diferencial parcial, es de primer orden. Debido a que
es practicamente imposible obtener la solucién analitica de la ecuacion diferencial parcial
resultante, cuando la expresion de velocidad de reaccidn es no-lineal, en este trabajo se

emplea el método numérico de diferencia finita centrada.

El método numérico de diferencia finita centrada, se basa en la discretizaciAan de
los términos convectivo y de reaccidn, contenidos en la ecuacién del balance de materia,
alrededor de un punto de referencia, en donde los valores de concentracién son
conocidos. La aplicacion de este método numérico, es de importancia relevante cuando se
aplica a las condiciones de frontera, ya que se pueden encontrar casos, en los que la

ecuacion diferencial presenta un punto singular regular.

Las simulaciones realizadas, mostraron que la solucién aproximada para el caso
de una cinética de primer orden, proporciona resultados similares a los obtenidos
mediante la solucién analitica. Sin embargo, a medida que el numero de Péclet aumenta,
el método numérico presenta inestabilidad, por lo que fue necesario incrementar el

nimero de nodos en la malla seleccionada para compensar dicho efecto.
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Capitulo I Introduccion

La representaciéon de los fendmenos fisicos y quimicos que se llevan a cabo
durante un proceso de transformacidn, ya sea un proceso que se da en la naturaleza de
manera espontdnea o en un proceso de sintesis que se lleva acabo en un laboratorio de
pruebas para la obtencidén de un producto, han llevado a los estudiosos de las diferentes
ramas de la ciencia a tratar de predecir el comportamiento de estos fendmenos
fisicoquimicos mediante la implementacion de teorias y modelos matematicos abstractos
cuyas soluciones s6lo son una aproximacion al comportamiento real del proceso que se

estd tratando de describir o predecir.

Durante muchos afios, los procesos de fabricacién que involucran la interaccién
de las reacciones quimicas con los fendmenos de transporte han atraido la atencién de los
ingenieros quimicos. Por ejemplo, es muy importante saber cudl es la influencia de las
reacciones quimicas sobre la rapidez de absorcién de un gas en un liquido, como sucede
en un proceso de destilaciéon de un compuesto, que se encuentra formando parte de una
mezcla liquida, y para que la separacion se pueda llevar acabo, se requiere de la

participacién de una reaccién quimica.

El conocimiento claro y preciso de los procesos fisicoquimicos permite disefiar,
operar y modelar 6ptimamente los recursos humanos, materiales y energéticos requeridos

en los procesos de fabricacion involucrados para la obtencién de un producto.

El estudio de los procesos que involucran reacciones quimicas no es una tarea
facil ya que conforme va aumentando la complejidad del modelo propuesto, la solucion
analitica (exacta) de la ecuacién o las ecuaciones que constituyen dicho modelo no es
simple, o es imposible de obtener. Los métodos analiticos unicamente se emplean para

resolver situaciones sencillas o simplificadas en donde los esquemas de reaccidon



involucran cinéticas lineales. La ventaja importante del uso de las soluciones analiticas es
que proporcionan relaciones explicitas entre los diferentes pardmetros que intervienen en
el proceso fisicoquimico permitiendo asi una analisis completo y detallado del problema
planteado, que finalmente se refleja en una optimizacién del proceso y ahorro en el

consumo de recursos humanos y de computo para su evaluacion.

A diferencia de los métodos analiticos, los métodos numéricos permiten manejar
ecuaciones que contienen términos no lineales de las variables dependientes e
independientes, geometrias y sistemas de ecuaciones, que son requeridos para un
modelado eficiente de los sistemas que se llevan acabo en la industria quimica, del

petréleo, farmacéutica y otras.

En el presente trabajo, en los capitulos II, III y IV se reporta el uso de los métodos
analitico y numérico, para hallar la solucion de las ecuaciones diferenciales parciales que
predicen el comportamiento de la velocidad de transferencia de masa de un gas hacia una
pelicula de liquido descendente sin y con reacciéon quimica, y se calculard el porcentaje

de desviacién que existe en la soluciéon numérica con respecto a la solucién analitica.

En el capitulo II se propone el modelo matemdtico para el proceso de absorcion
puramente fisico y como parte fundamental de este trabajo, se hace un cambio de variable
que permite simplificar la expresion del perfil de velocidad en la ecuacién del balance de
materia para hallar la solucién al problema de absorcién cuando los tiempos de contacto
entre las fases gas y liquida son cortos, es decir, cuando el nimero de Péclet >>1. Para
hallar la solucién de la ecuacién diferencial parcial resultante, se aplica el método de

separacion de variables.

En el capitulo III se estudia el fendmeno de transferencia de masa cuando ademas
de la absorcién del gas en la fase liquida, se da una reaccién quimica de primer orden e

irreversible entre una especie A que se encuentra en la fase gas y el liquido absorbente.



Al incremento en la transferencia de masa de una especie A desde la fase gas hacia una

fase liquida B se le conoce como transporte aumentado.

Al igual que en el caso de la absorcion fisica, se aplicard el método de separacién
de variables para hallar la solucién analitica de la ecuacién que gobierna el proceso de
absorcidn con reaccion quimica. Se hard el calculo del factor aumento de la especie que
se estd absorbiendo para conocer la influencia que tiene la reaccidon quimica en la rapidez
de absorcion. El factor de aumento se define como la relacion del flux de la especie que
se absorbe cuando hay reaccion quimica (amén de los procesos de transporte) y el flux de
la especie que se absorbe sin reaccion quimica (procesos fisicos: difusién y conveccion).

El valor del factor de aumento @, se evalud en funcién del nimero de Damkohler.

En el capitulo IV se aplica el método numérico conocido como diferencia finita
centrada para hallar la solucién aproximada de las ecuaciones diferenciales parciales que

describen los siguientes procesos:

1).- Absorcién sin reaccion quimica

2).- Absorcidn con reaccion quimica:

2.1. Expresion de la velocidad de reacciéon como ley de potencia.

2.2. Expresion de la velocidad de reaccion del tipo Michaels-Menten



Capitulo IT Absorcion de un gas en una pelicula descendente
I1.1 Antecedentes

Los absorbedores o reactores de pelicula descendente son ampliamente utilizados
en la industria procesadora de alimentos', en la industria quimica para la absorcion de
vapores y gases, en la industria de energia y en la industria de surfactantes. Debido a que
estos equipos son altamente eficientes como intercambiadores de calor, su aplicacion se
extiende a procesos de sulfonacion y sulfatacion de alcoholes o alquilbencenos, donde se
requiere remover el exceso de calor generado por las reacciones quimicas que se llevan a

cabo durante el proceso de absorcidon.

En este capitulo, el objetivo es hallar la solucién analitica de la ecuacién que
describe el proceso de transferencia de masa para la absorcion de la especie A
transportada por un gas inerte hacia un liquido B. El liquido fluye de tal manera que
forma una pelicula a lo largo de la pared de la columna y permanece en contacto con el

gas durante toda su trayectoria como se muestra en la figura II.1.

Figura IL.1.- Diagrama
esquemdtico de una columna
de pared mojada, en donde se
muestran los perfiles de
concentracion 'y velocidad
esperados cuando una especie
A presente en la fase gas, se
Gas A absorbe en un liquido B




II.2  Desarrollo del modelo para el proceso de absorcion.

Antes de iniciar el planteamiento matematico para este proceso, es importante

hacer las siguientes consideraciones:

I1.2.1).- Las propiedades fisicas de la fase liquida incluido el coeficiente de
difusion de la especie A en el liquido B, permanecen constantes durante todo el proceso

de absorcion.

I1.2.2).- Los cambios de temperatura en la fase liquida se pueden considerar
despreciables, de tal manera que no es necesario tomar en consideracion el balance de

energia térmica.

I1.2.3).- La fase liquida se encuentra en equilibrio con la fase gas, y por lo tanto,
la concentracién del gas en la superficie del liquido es la correspondiente al equilibrio
termodindmico a las condiciones de temperatura y presion que se lleva a acabo la

absorcion.

I1.2.4).- La fase liquida se comporta como un fluido incompresible, newtoniano y

fluye en régimen laminar.

I1.2.5).- La columna se encuentra trabajando en estado estable, de tal manera que
el perfil de velocidad de la pelicula liquida y la concentracién de la especie A en el

interior de la misma no cambian en funcién del tiempo.

I1.2.6).- El proceso de absorcion se realiza sin que exista reaccidon quimica entre la

especie A y el liquido B.



I1.2.7).- El liquido que entra a la columna de absorcion es un liquido puro libre de
la especie A o dicho de otra manera, la concentracién de la especie A justo a la entrada

de la fase liquida es cero.

I1.2.8).- El espesor de la pelicula formada por el liquido es muy pequefio
comparado con el radio de la columna, por lo que se puede despreciar el efecto de la
curvatura de la columna y, consecuentemente, emplear un sistema de coordenadas

rectangulares en lugar de un sistema de coordenadas cilindrico.

I1.2.9).- Los efectos de entrada y salida relacionados con los patrones de flujo de

la pelicula liquida, no se consideran para el desarrollo del modelo

La ecuacién del balance® de materia expresada en moles/volumen-tiempo para la

especie A en el interior de la pelicula de liquido se puede escribir de la siguiente manera:

V-VC, + aaCtA =D,,V’C,+R, (IL1)
Donde:
V = Vector velocidad de la pelicula liquida

C4 = Concentracion de la especie A en el interior de la pelicula liquida,

expresada en [moles/volumen]
D4p = Coeficiente de difusion de la especia A en el liquido B
R, = Cantidad de la especie A que reacciona en la fase liquida

Aplicando a la ecuacién II.1 las consideraciones hechas en los incisos 11.2.1 a

I1.2.6, se obtiene la siguiente expresion:



V-vC,=D,,V°C, (11.2)

Para el sistema de coordenadas rectangulares representado en la figura II.1, se

tiene que la ecuacién II.2 se puede reducir a:

V, aaCZA =D, a;;“ +D,, a;C;A (IL.3)
sujeta a las siguientes condiciones de frontera:
CF: 0<x<6 z=0 c,=C,, =0 (IL.4a)
CF;: x=0 z>0 c,=C, (IL.4b)
CFs: x=0 z>0 a;; =0 (IL4c)

La condicién a la frontera Il.4a significa que el liquido B estd entrando a la

columna libre de la especie A, por lo que la concentracion de A es cero.

La condicioén a la frontera I1.4b significa que la concentracion de la especie A en
la fase liquida, es la concentracién de equilibrio a las condiciones de temperatura y

presion a las que se encuentra trabajando el sistema.

La condicién a la frontera 11.4c significa que la concentracion de la especie A en
la pelicula liquida tiene un valor constante justo en x=0, es decir, no existe transferencia
de masa a través de la pared de la columna. Algunos autores”, consideran que el espesor
de la pelicula liquida se puede considerar de valor infinito, debido a que el proceso de
absorcidn esta siendo controlado por la fase liquida. Sin embargo, tal consideracion tiene
limitaciones para gases cuyo coeficiente de difusion es grande o cuando el proceso de

absorcién es acompaiado de una reaccidén quimica.



Es importante tener presente que ademds del proceso de transferencia de masa,
existe el proceso de transferencia de momento, cuya ecuacion diferencial para un fluido

newtoniano, incompresible y con viscosidad constante es de la forma siguiente:

p% =-VP+u(V-VV)+pg (I1.5a)
donde:
LA = Derivada direccional de V = i +V, i +V, i +V, i
Dt ot ox “dy ‘oz

P = Presion del sistema

g = Aceleracion de la gravedad

M = Viscosidad de la fase liquida

A la ecuacion I1.5a, se le conoce como la ecuacidon de Navier-Stokes.

Para un fluido que fluye en estado estable, la ecuacion I1.5 se reduce a:
0=-VP+u(V-VV)+pg (I1.5b)

Para un fluido que fluye en régimen laminar y porque la Unica fuerza que actia
sobre el fluido es la componente en la direccion z del vector aceleracién de la gravedad

es decir g =g, = g, la ecuacion IL5b se puede escribir de la siguiente manera:

9%V,
oy’

0=uZ"Z+ pg (IL5¢)

La ecuacion I1.5c, estd sujeta a las condiciones de frontera siguientes:



CFi: x=0 ~=0 (II.6a)

CF,: x=0 V.=0 (II.6b)

La condicién de frontera II.6a, indica que la velocidad de la pelicula de liquido en

la superficie que estd en contacto con el gas tiene un valor conocido y que es constante.

La condicidn a la frontera I1.6b asegura que la velocidad de la pelicula liquida en

la superficie de la pared de la columna es cero.

Integrando la ecuaciéon II.5¢ y empleando las condiciones a la frontera 11.6, la

expresion para el perfil de velocidad de la fase liquida queda expresado de la siguiente

% =pg—52{1—[fj } (IL7)
C2u 0

En funcién de la velocidad promedio V

prom

manera:

de la fase liquida, la ecuacion 11.7 se

expresa de la siguiente manera:

V. =V, {1 - [gj } - %mem {1 - [gj } (IL8)

Donde: V,, =2/3V,., ¥ Vi =pg0>/2u

prom

Estudios experimentales® realizados para conocer el comportamiento del régimen
de flujo en peliculas liquidas descendentes, han demostrado que existen tres regimenes de
flujo, y que estos pueden ser clasificados de acuerdo a los valores del nimero de

Reynolds de la siguiente manera:

Reexp <20 Flujo laminar con formacion insignificante de rizos



20 < Reeyp <1500 Flujo laminar con una marcada formacion de rizos
Reexp > 1500 Flujo turbulento

donde el nimero de Reynolds experimental se define como

406pV,
yZi

rom

Para el presente caso de estudio, el nimero de Reynolds se definird de la siguiente

manera:

5pVMAX _ 3 5pvprom
U 2 u

Re, =

La relacion entre ambos nimeros de Reynolds tedrico y experimental, se puede
escribir como Rer = 3/8 Reeyp. Por lo tanto y de acuerdo a resultados experimentales
obtenidos por Emmet y ngordg, el perfil de velocidad obtenido en la ecuacién I1.8 se
puede utilizar hasta valores del nimero de Reynolds de 240. Es decir para valores de Rer
que varian de 8 a 75, donde los rizos formados en la interfase gas-liquido, crecen mas

lentamente de lo que tardan en viajar a lo largo de la columna.

Para facilitar el manejo de la ecuacion diferencial I1.3, es conveniente definir las

siguientes variables adimensionales:

f=c,/C, (I1.9a)
{=z/L (11.9b)
£=x/8 (IL9¢c)
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Realizando el cambio de variables y reordenando cada uno de los términos de la
ecuacion la I1.3, la ecuacidén de conservacion para la especie A en funcién de las nuevas

variables adimensionales se puede escribir de la siguiente forma

] A S (IL10)
3¢ Pede’  gPedl

donde: Pe es un nimero adimensional conocido como el nimero Péclet definido por el
producto de los nimeros adimensionales Reynolds (Rer) y Schmidt (Sc). La figura 11.2.1,
muestra el valor del rango, de los nimeros adimensionales que se emplearan el la
solucién de la ecuacién diferencial que describe el proceso de transferencia de masa de

este trabajo.

SpV oV
Pe=Re, Sc = PV K e

El pardmetro @ = L/J es la relacion adimensional que existe entre el espesor de la

pelicula liquida y la longitud total de la columna.

Figura 1.2.1 Rango de valores para los nimeros adimensionales,
usados en el célculo del perfil de concentracion de la especie A

Pe SCexp
Re; 300 500
7.5 2250 3750
75 22500 37500

Las condiciones a la frontera representadas por las ecuaciones 1.4, se pueden

expresar en funcion de las variables adimensionales de la siguiente manera:

CF;: 0<e<l =0 f=0 (IL11a)

11



CF: &=0 >0 f=1 (IL11b)

CFy: e=1 >0 I o (IL11c)
o€

En los procesos de absorcion donde el nimero de Péclet >> 1, el transporte de
masa por conveccion es mucho mayor que el de difusién. Es decir, 6V,,,, >> D,, lo que
significa que conforme el nimero de Reynolds aumenta, el espesor de la pelicula liquida
se reduce de manera considerable para cada experimento. En tales casos, el andlisis del
comportamiento del proceso de absorcion, se puede hacer introduciendo la variacién del

espesor de la pelicula mediante el siguiente cambio de variable

*

£ =Pe'e (II.12a)

Sustituyendo la nueva variable en la ecuacion I1.10, tenemos que la expresion

para el balance de materia es la siguiente:

*2 2 2
- _|¥__ e of 19f (IL.12b)
Pe** |0  Pe"? 9™ @Pe dl’

Analizando ambos términos de la ecuacion 11.12b, se puede observar que el valor

del denominador del coeficiente de difusién en la direccion £ debe ser igual a 1 es decir

1

FRET =1, de tal manera que el valor del nimero a=1/2. Si los valores que toma
e

a<1/2, el espesor de la pelicula liquida se incrementa, pero no de la manera que se

requiere y por lo tanto, estos valores no son los esperados, ya que el espesor de la pelicula
’ . * z . ~ 7z
liquida € , debera incrementarse a medida que el nimero de Péclet aumente. Para el caso

. . L . . ., . ., *
cuando a >1/2, el coeficiente del término de difusion en la direccion & crece

rapidamente a medida que el nimero de Péclet >> 1 y por lo tanto, dicha situacién no

12



corresponde al fendmeno fisico real que se esta analizando. Por lo anteriormente

analizado, el cambio de variable requerido es:

e =Pe'’e (IL.12c)

El cambio de variable sugerido, permite reducir el efecto de la magnitud de la
velocidad sobre el espesor de la pelicula, ya que si el valor de Péclet se incrementa hasta
en cuatro ordenes de magnitud, el valor de £ tnicamente se incrementa en dos ordenes
de magnitud. Sustituyendo la nueva variable ecuacion II.12c en la ecuacion I1.12b, se

obtiene la siguiente expresion para el balance de materia

*2 2 2
PR /AP A Sl (IL13)
Pe |0¢ Yac" T gpeag?

Tomando el limite cuando el nimero de Péclet >> 1, es decir para tiempos cortos
de contacto entre el liquido y el gas, la transferencia de masa por difusion en la direccion
del flujo z es despreciable comparada con la transferencia de masa por conveccion en la
misma direccién. Es decir, el valor de los términos que contienen el nimero de Péclet en
el denominador de la ecuacion II.13, se reducen rdpidamente a valores muy pequefios y

por lo tanto se puede considerar que

#2 2
£ o0 - L9,

% —_
Pe > @Ped(?

por lo tanto, la ecuacion I1.13 se reduce a la siguiente expresion:

of  9’f
= 11.14
o P (I1.14)

Las condiciones de frontera II.11 correspondiente a la nueva funcién son como

sigue:

13



CF;: 0<g <pe'? =0 f=0 (I1.15a)
CFy; & =0 >0 f=1 (I1.15b)
CF;: & =Pe'? >0 o _ 0 (I1.15¢)

oe”

La ecuacion diferencial parcial II.14 junto con sus condiciones a la frontera
ecuaciones II.15, es el sistema de ecuaciones que se resolverdn para encontrar el perfil de

distribucion de la concentracion de la especie A en el liquido B.

14



II.3 Meétodo analitico para la solucion de la ecuacion diferencial parcial.
I1.3.1 Método de separacion de variables.

El método de separacion de variables se emplea con frecuencia para resolver una
amplia gama de ecuaciones diferenciales parciales de segundo orden lineales homogéneas
y no homogéneas. Para el caso de las ecuaciones no homogéneas, éstas se pueden
resolver mediante un cambio de variable que permite transformarlas a homogéneas, asi

como también las condiciones a la frontera impuestas al sistema.

Antes de iniciar el procedimiento para hallar la solucion de la ecuacion diferencial
parcial parabdlica II.14 mediante el método de separacién de variables, es importante
observar que la condicién en la frontera I1.15b es no homogénea y por lo tanto, como se
menciond anteriormente es importante hacer un cambio de variable para convertirla en
una condicién a la frontera homogénea4. Para nuestro caso de estudio, el cambio de

variable requerido es el siguiente:

fle.¢)=Fle o)+ ole) (IL16)

Derivando la ecuacién I1.16 dos veces con respecto a la variable £y una vez con
respecto a la variable ¢, y posteriormente sustituyendo los resultados obtenidos y

reagrupando los términos de la misma, se obtiene la siguiente expresion:

LOE_ O )

= .17
pdl oe” AL

La ecuacién II.17 es no homogénea y para transformarla en una ecuacién
diferencial parcial homogénea, es importante que (/ﬁ"(e*): 0, y ademés que la ecuacion

I1.16 satisfaga las condiciones a la frontera II1.15b y II.15¢, es decir que:
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£(0,8)=F(0,¢)+4(0)=1.0 (I1.18b)

of
o€’

oF
er=pe/? oe”

+¢'(Pe"?)=0 (IL18c)

e*=pe'’?

De la ecuacién I1.18 b y I1.18c¢ se concluye que:

F(0,{)=1-¢(0)=0 > ¢(0)=1 (I.19b)
oF ==p(Pe"?)=0 (IL19¢)
ag £*=Pe

Considerando que (/‘)"(8*):0 e integrando dos veces con respecto a £ ,

obtenemos la siguiente ecuacidn para ¢(€*)
ole’ )=k, +K, (1.20)

Donde: K; y K, son las constantes de integracion.

Para encontrar los valores de las constantes K; y K,, se evalia la ecuacion 11.20

con las condiciones a la frontera II.19b y 11.19¢ de tal manera que la expresion final para

(/ﬁ(e*) queda de la siguiente forma:
éle”)=1.0 (IL21)

Sustituyendo el resultado obtenido ecuacién I1.21 en la ecuacion I1.16, se puede

observar que el cambio de variable de la transformacion deseada es:

fler.o)=Fle.¢)+1.0 (IL22)
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y la expresion final para la ecuacion diferencial parcial no homogénea I1.17 ahora como

una ecuacion homogénea estd dada por

1oF J°F

= 1123
0ol ae” (I1.23)

Dado que la concentracién adimensional F' es una funcién de las coordenadas

espaciales adimensionales £ y {, la aplicacién del método de separacién de variables

supone una solucion producto de dos funciones; cada una de las cuales depende sélo una
. . . . * .,

variable independiente es decir de las coordenadas € y ¢ . Por lo tanto, la solucién

propuesta en este caso tiene la forma
Fle.¢)=x(e") z(0) (I1.24)

. . ., *
Al derivar parcialmente la ecuacion I1.24 dos veces con respecto a £ , una vez

con respecto a ¢ y aplicando el método de separacion de variables, se llega a la siguiente

expresion para la ecuacion I1.23:

lz_x'l

0z A (I1.25)

Como se puede observar en la ecuacion 11.25 cada lado de la ecuacién tiene una
sola variable dependiente que a su vez es funcién de su respectiva variable independiente,
por lo que el método de separacion de variables considera que la Unica manera de que
esos dos términos sean iguales, es que sean iguales a una constante, la cual denotaremos
por la letra griega o, llamada constante de separacion.

1z _x7_ o (I1.26)
0l X
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El problema ahora radica en encontrar el valor o valores que la constante ¢ debe
tomar para que exista solucién a la ecuacién diferencial 11.23. Iniciaremos por usar el

término que contiene a la variable Z.

——=0 1.27)

Integrando I1.27 con respecto a ¢ y reordenando, se obtiene que la expresion para

Z es de la forma:

2(e) =Kexplp o ¢) (I1.28)

Donde: K es la constante de integracion.

La ecuacién I1.28 describe el comportamiento de la concentracion de la especie A
en el interior de la pelicula de liquido conforme desciende por la pared de la columna de

absorcién. Si ¢ =0, la ecuacién I1.28 nos indica que Z(¢) =K es decir que la

concentracion de la especie A permanece constante en la pelicula liquida conforme
desciende a lo largo de la columna. Esta primera consideracion para el valor o =0
fisicamente no corresponde a la situacion real que hemos planteado en este trabajo ya que
la concentracion de la especie A en el interior de la pelicula va aumentando a medida que
la pelicula liquida desciende, por lo tanto, se puede eliminar esta primera consideracion

para el valor que toma o .

Desde el punto de vista matemético, también es posible demostrar que no existe
solucion a la ecuacion diferencial I1.26, cuando o =0 como se hara a continuacidén
De la ecuacién 11.26:

X

0 11.29
¥ (11.29)
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.
Integrando la ecuacion I1.29 dos veces con respecto a € y reordenando términos,

se obtiene la siguiente expresion
x(e)=k, & +K, (I1.30)

donde: K3 y K4 son constantes de integracion.

Aplicando la condicién de frontera I1.15b a la ecuacién 11.22, se tiene que

£(0,¢)=F(0,{)+1.0=1.0 > F(0,{)=0 >

F(0.)=x(0) z({)=0> Xx(0)=K, (0) +K,=0

al mismo tiempo, aplicando la condicién de frontera II.15¢ a la ecuacién 11.22 se obtiene

of _9F

_ (p 12 _vip, 1/2 _
5| e =37 =0 > F'(Pe",¢)=x"(Pe"?) 2(£)=0

e=pe!/?
> x'(Pe'?)=K,=0> K, =0

Como se puede observar, la tnica solucién a la ecuacién diferencial 11.26 es la
solucion trivial, por lo tanto, se concluye que no existe solucién a la ecuacion diferencial

cuando o toma el valor de 0.

Ahora, para el caso donde o >0 y por que @ >>1, se puede observar que el
término exponencial >> 1, por lo tanto, a medida que ¢ aumenta, los valores de

concentracion de la especie A en el liquido se incrementan, y esta situacion, fisicamente
no es congruente con lo planteado inicialmente ya que la concentracién de la especie A
estd acotada y varfa de O al valor maximo correspondiente a la concentracion de

equilibrio a las condiciones de temperatura y presion a las que se realiza el proceso de
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absorcién. Para corroborar esta afirmacion desde el punto de vista matemadtico, se repite

el mismo procedimiento que se uso parao = 0 pero ahora considerando ¢ >0.

La dltima posibilidad que ahora existe, es asegurar que o tome valores negativos,

por lo tanto se propone sustituir ¢ por —A”. Dicho cambio, permitird asegurar que para
cualquier ndmero real (positivo o negativo) que tome el parametro A, su correspondiente
valor o serd negativo. Sustituyendo esta nueva constante en la ecuacién I1.26 y

reordenando términos, la expresion resultante para la variable dependiente X en funcién

de la variable independiente £ es

X"+22X =0 (1.31)

La ecuacién II.31 es una ecuacién diferencial ordinaria de segundo orden cuya

solucion es de la forma:

X(e")= ASen(Ae" )+ BCos(ae”) (IL32)
donde A y B son constantes de integracion.

Aplicando la condicién de frontera I1.15b a la ecuacion 11.22 y a la ecuacién 11.32
se tiene que

£(0,8)=F(0,£)+1.0=1.0 > F(0,£)=0 > (I1.33)
F(0,5)=Xx(0) z(¢)=0-> X(0)= ASen(0)+ BCos(0)=0

La unica posibilidad que existe para lograr que la igualdad en la ecuacién 11.33 se
cumpla, es que el término BCos(/is*)zo es decir, que B = 0 ya que Sen(0) = 0.

Sustituyendo el valor obtenido en la ecuacién I1.32 tenemos que:

X(e")= ASen(1e”) (IL34)
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Para encontrar una solucién diferente a la solucidn trivial de ecuacién I1.34 es
decir, que el valor de la constante A sea un nimero real diferente de cero, se aplica la

condicion de frontera II.15¢ de la siguiente manera:

of
oe”

_OF
e#=pe!’? 88*

=0 > F(Pe"2,¢)=x'(Pe"?) 2(¢)=0

N
ex=pe!!?

> X (8 ) = AlCos(}uS*) > X (Pe'“2 ) = AlCos(/lPem)z 0
(I1.35)

la inica manera de que la igualdad en la ecuacion I1.35 se cumpla es

A/iCos(/iPe”z)z 0o - Cos(/iPe”z)z 0 >
T (11.36)

de la ecuacion I1.36, se observa que A toma tantos valores como el valor de n es decir

1 - (2n -1z

. 2 Pl 1.37)

Los valores de o =-A" dados por la ecuacién I1.37, para los cuales existen

soluciones no triviales, se llaman eigenvalores del problema con valores a la frontera
II.15a, 1I.15b y IL.15c. Las soluciones no ftriviales correspondientes X n(e*), que son
proporcionales a Sen(/ing*) se conocen como eigenfunciones. Es importante mencionar

que Cos(ﬂ.Pe“ 2)=0 es una funcién propia del problema y cada raiz es un valor

caracteristico. Por esta razén, A no es una constante sino un conjunto de constantes; una
para cada valor de n. Cada valor de A genera una solucién distinta de la ecuacién

diferencial, y es por esto que todos los valores caracteristicos deben ser tomados en
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cuenta para hallar la solucién de la ecuacién diferencial, es decir ahora la ecuacion 11.34

toma la forma:

X (e)=A Sen( e") para n=123... (IL38)

De la misma manera, sustituyendo el valor de la constante de separaciéon ¢ = -1’

en la ecuacion I1.28, se tiene que la solucién para la variable Z es de la forma

Z, =K, expl- p22¢) para  n=123... (I1.39)

Multiplicando entre si las soluciones para las variables X y Z se concluye que la

ecuacion resultante

F (e.0)=A expl- A2 )Sen(A &) para n=123.... (IL40)

satisface la ecuacion diferencial parcial y las condiciones de frontera desarrolladas en este
caso de estudio para cada valor positivo de n . A las funciones F,, se les conoce como
soluciones fundamentales. Por el principio de superposicidn, se sabe que cualquier

. ., . . * ., . ., . .
combinacién lineal de las funciones F, (e ,{) también satisface la ecuacién diferencial

parcial y las condiciones de frontera II.15b y II.15¢ es decir:

F(e',{)=c,F,(e",{)
= (IL41)

_$ e, explepic) senla e

n=1

en donde los coeficientes ¢, atin no se han determinado y » es un entero positivo. Ahora
lo que se requiere, es saber si para cualquier eleccién de los coeficientes c,, la ecuacion

11.41 también satisface la condicion a la frontera I1.15a es decir

7ler0)=Fle 0)+ole”)=0— Fle.0)=—¢le") (1142)
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sustituyendo 11.42 en I1.41 se tiene:

Fe'0)=Y ¢ Sen(d,e")=—gle) (IL43)

n=l1

Para describir una propiedad especial de las funciones Sen(1,e”) y Cos(4,€"),

es importante hacer la generalizacion del concepto de ortogonalidad de vectores.

El producto interno estandar’ (u,w) de dos funciones u y w de valores reales sobre

un intervalo @ < x < S se define por:

(mmzfmmmmm (IL.44)

Se dice que las funciones u y w son ortogonales sobre a < x < f si el producto

interno es cero; es decir, si

(mmzfmmmmmzo (IL.45)

Se dice que un conjunto de funciones es mutuamente ortogonal si cada pareja

distinta de funciones dentro del conjunto es ortogonal.

Para este caso de estudio, las funciones Sen(/ing*) y Cos(/ine*) paran =1,23,.
forman un conjunto de funciones mutuamente ortogonales sobre el intervalo

0 < &" < Pe"?. De hecho, satisfacen las siguientes relaciones de ortogonalidad

1/2

J-OPe Sen(A, &) Cos(A,e)de =0 para todo valor de m,n (I1.46a)
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1

j:e Cos(A,€") Cos(Ae)de =0 para m#n (IL46b)

1/ 1/2

IOPe Sen(A, &) Sen(A,€)de = Pe

para m=n (I.46¢)

Ahora, para encontrar el valor de los coeficientes c,, se toma el producto interior

1/2

de la ecuacién 11.44 con la funcién Sen(/ing*) en el intervalo 0<¢& < Pe'?, teniendo

presente que el producto interno de todas las funciones es cero excepto para las funciones

que tienen el mismo argumento en la funcién Seno,

Pel/Z Pel/Z

[F(e'0) Sen(A,e")de" = [ c,Sen(A,&")Sen(4,&")de" =

0 0 (I147)
Pel/Z

= j c,Sen’(A,€)de" = —I:el/z¢(€*)Sen(/1n€*)dg*

0

sustituyendo el valor de ¢(&£") =1 y la ecuacién I1.46c ambos en la ecuacién 1147, se
obtiene la siguiente ecuacion para c,

Pel/Z

Iq)(g* )Sen(4, & Jie*
c, =—" (I1.48)

5
n Pe]/-

J-Senz(/lne* )dé‘*
0

Integrando ambos términos de la ecuacién 11.48, se tiene que el valor de la

constante buscada es:
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= 2 (11.49)

C _(ﬂ,nPe”z)

Finalmente sustituyendo la ecuacién 11.49 en la ecuacién 11.16, la expresion final

para la solucién de la ecuacion diferencial es

o

fEe,OH=1- Zﬁ[ﬁ:xp(— ¢/1i§)] Sen(/ins*) (I1.50)

n=1

En funcién de las variables € y ¢, la ecuacién I1.50 se puede escribir de la

siguiente manera:

fed)=1- iﬁ[ﬁ:xp(— (p/iig“)] Sen(/lnPe”zs) (I1.51)

n=1

Las figuras I1.3.1 a IL.3.5, muestran los perfiles de concentracién obtenidos a
partir de la ecuacion I1.51 para la especie A que se absorbe en la pelicula de liquido a
diferentes valores del nimero de Péclet. En estas figuras, se puede apreciar como la
concentracion de A aumenta a lo largo de la direccion de flujo y hacia el interior de la

pelicula.

Figura I1.3.1- Perfil de concentracion de laespecie A que se
absorbe en una pelicula liquida. Solucién Exacta Pe =0.1

Espesor de
pelicula - . Direcci6é n de flujo
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Los gréficos obtenidos cuando el nimero Péclet toma los valores de 1 y 10 son

exactamente iguales a los obtenidos para Péclet=0.1.

Figura 11.3.2.- Perfil de concentracién de la especie A que
se absorbe en una pelicula liquida. Solucién Exacta Pe = 100

Espesor de

pelicula
Direccién de flujo

Se puede observar en las figuras I1.3.2 y 11.3.3 que conforme el nimero de Péclet
aumenta, la concentraciéon de la especie A en el interior de la pelicula de liquido

disminuye debido a que el tiempo de contacto entre las fases Liquido Gas se reduce en un

orden de magnitud.

Figura I1.3.3.- Perfil de concentracion de laespecie A que
se absorbe en una pelicula liquida. Solucién Exacta

Pe=1000

Espesor de pelicula
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En la figura I1.3.4, se puede observar que cuando el nimero de Péclet toma el
valor de 10000, el perfil de concentracion de la especie A en la regién cercana a la pared

de la columna, se vuelve practicamente plano.

Figura I.3.3.- Perfil de concentracion de laespecie A que
se absorbe en una pelicula liquida. Solucién Exacta
Pe = 10000

Espesor
de pelicula

Direccién de flujo

Para valores del nimero de Péclet mayores a 10000 (ver figura I1.3.4), los perfiles
de concentracion de la especie A en el interior de la pelicula se vuelven practicamente
planos, lo cual se debe a que los tiempos de contacto entre las fases gas-liquido son

demasiado cortos y por lo tanto, el proceso global de transferencia de masa esta

controlado por la conveccidn.

Figura Il.3.4.- Perfil de concentraciéndelaespecie A que
se absorbe en una pelicula liquida. Solucién Exacta
Pe =50000

Espesor
de pelicula

Direccion de flujo
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Capitulo I1I Absorcion con reaccion quimica de un gas en

una pelicula descendente

II1.1 Antecedentes

Las operaciones de transferencia de masa en torres de pared mojada son de gran
importancia y aplicaciéon en la industria quimica ya que debido a su configuracién
geométrica estos equipos permiten liberar el calor generado por las reacciones quimicas
que se llevan acabo durante el proceso de absorcion del gas en la pelicula de liquido. La
aplicacion de estos equipos es muy amplia en el procesamiento de alimentos, en la
industria quimica donde se realizan reacciones de sulfonacion, absorciéon de amoniaco,
absorcion de acido clorhidrico, sulfatacion de alcoholes grasos y alquilbencenos y en
aquellos procesos de absorciéon donde ocurren reacciones altamente exotérmicas y es

necesario remover el calor generado por dichas reacciones.

En este trabajo, el objetivo es conocer el incremento de la transferencia de masa a
través de la pelicula liquida, cuando existe una reaccion irreversible de primer orden entre
la especie A que se absorbe y el liquido B absorbente. A dicho proceso le llamaremos
transporte de masa aumentado. El factor de aumento o de mejora, se define como el flux
de la especie A absorbida en presencia de reaccion quimica entre el flux de la especie
absorbida A en ausencia de reaccién quimica, a las mismas condiciones de temperatura y

presion a las que se realiza el proceso.

El transporte aumentado ha recibido gran atencién debido a su importancia en
diversas ramas de la ciencia como la fisiologia, la bioquimica, la ingenieria quimica y a
su aplicacion potencial en procesos de separacion a escala industrial. Ademas de lo antes

mencionado, el transporte de masa aumentado es reconocido también como una
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tecnologia potencialmente valiosa para la separacion selectiva de los iones de metales

preciosos y de los metales téxicos.

Ahora cuando se estudian procesos de separacion en los cuales estdn involucradas
las torres de pared mojada y se pretende un mejor funcionamiento de éstas, el disefio y la
optimizacion requiere de la solucion de las ecuaciones que representan los fenémenos
que ocurren dentro de las columnas para determinar su capacidad de transporte. En un
proceso de transferencia de masa mediante torres de pared mojada donde ocurre
transporte aumentado, necesariamente se deben considerar los fendmenos de

transferencia de masa por difusioén y conveccidon acompafiados de reaccidén quimica.

En este capitulo, se va a desarrollar un modelo para el proceso de absorcion de un
gas en un liquido en donde ocurre una reaccién irreversible de primer orden de la forma
A - P, el cual puede servir para dos cosas. Primero, puede ser empleado para predecir
las velocidades de absorcion fisica de un gas llevada a cabo bajo diferentes condiciones
de temperatura y presion de operacién con la finalidad de calcular los valores de los
coeficientes de transferencia de masa. Segundo, el modelo puede ser empleado para
predecir, no unicamente la velocidad de absorcion fisica del gas en la pelicula de liquido,

sino también el efecto que tiene una reaccion quimica sobre la absorcion.
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III.2 Desarrollo del modelo para el proceso de absorcion con reacciéon quimica.

Se considera una pelicula liquida de espesor J (ver figura II1.2.1) a través de la
cual se transporta la especie A. La fase gaseosa adyacente a la pelicula liquida tiene una

presion parcial p, . La concentracion de la especie A en la interfase liquido-gas se puede

conocer mediante la ley de Henry.

Pelicula liquida

(Medio Homogéneo) Fase Gas
Da
Difusién
+
Conveccion |¢—— Fluxde A

+
Reaccion Quimica
A>P

x=0

Figura II1.2.1 Transporte de masa en una pelicula liquida reactiva

De la misma manera que en el capitulo II, para el desarrollo del modelo que
gobierna este proceso de absorcién con reacciéon quimica, se hardn las siguientes

consideraciones:

I1.2.1).- Las propiedades fisicas de la fase liquida incluyendo el coeficiente de
difusion de la especie A en el liquido B permanecen constantes durante todo el proceso

de absorcion.
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I1.2.2).- Los cambios de temperatura en la fase liquida se pueden considerar
despreciables, de tal manera que no es necesario tomar en consideracion el balance de

energia térmica.

I1.2.3).- La fase liquida se encuentra en equilibrio con la fase gas, es decir la
concentracion del gas en la superficie del liquido es la correspondiente al equilibrio
termodindmico a las condiciones de temperatura y presion que se lleva a acabo la

absorcion.

II1.2.4).- La fase liquida se comporta como un fluido incompresible, newtoniano y

fluye en régimen laminar.

II1.2.5).- La columna se encuentra trabajando en estado estable, de tal manera que
el perfil de velocidad de la pelicula liquida y la concentracién de la especie A en el

interior de la misma no cambian en funcién del tiempo.

II1.2.6).- El liquido que entra a la columna de absorcién es un liquido puro libre
de la especie A o dicho de otra manera, la concentracién de la especie A justo a la entrada

de la fase liquida es cero.

I1.2.7).- El espesor de la pelicula formada por el liquido es muy pequefio
comparado con el radio de la columna, por lo que se puede despreciar el efecto de la
curvatura de la columna y emplear el sistema de coordenadas rectangulares en lugar de
un sistema de coordenadas cilindrico. De la ecuacion de continuidad para la especie A

V-VC, +aa%=1)AszcA +R, (IIL.1)

Aplicando a la ecuacion III.1 las consideraciones hechas en los incisos III.2.1 a

II1.2.7, se obtiene la siguiente expresion:
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V-VC,=D,,VC,+R, (II1.2)

Para el sistema de coordenadas rectangulares representado en la figura II.1,

tenemos que la ecuacioén II1.2 se reduce a la siguiente expresion

aC 9°C 9°C
VZa_ZA:DAB?ZA—i_DABYZA-FRA (III3)
sujeta a las condiciones de frontera:
CF;: 0<x<9o z=0 c,=Cc,, =0 (IIL.4a)
CFy;: x=0 z>0 c,=C, (IIL.4b)
CFs: x=0 z>0 aaCA =0 (IIL4c)
X

De la misma manera que para el problema de absorcion sin reaccion quimica, el

significado fisico de las condiciones se mantiene.

Para una reaccién quimica irreversible de primer orden del tipo A—— P, la

expresion de velocidad de reaccidn para la especie A se puede escribir como
R,=-k""C, (IIL.5)
donde: k£’’’ = es la constante de velocidad de reaccion expresada en [=] tiempo -
Ca = Concentracién de la especie A que se absorbe y reacciona [=] mol/volumen

R = Cantidad de la especie A que reacciona en la fase liquida

[=] moles/volumen-tiempo
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Sustituyendo la ecuacioén II1.5, expresion para los moles de A que reaccionan en el
seno del liquido durante el proceso de absorcion en la ecuacion I11.3 se tiene que
2°C, 20°C

aC
V. azA :DABax—2+DAB?2A—k”'CA (111.6)

Usando la expresion encontrada para el perfil de velocidad ecuacion I1.8 y las
variables adimensionales definidas en I1.9, la ecuacidn para el balance de materia de la

especie A que se absorbe y reacciona en el seno de la pelicula liquida es de la forma:

19 zﬂazf 1 9°f
i-¢ B~ peae* pe st oNf (IL.7)

donde : N es un nimero adimensional expresado como N = Da/ Pe
Da = Ntmero de Damkholer expresado como Da = k'''6%/D,,

Las condiciones a la frontera III.4 en funcidén de las variables adimensionales

quedan de la siguiente manera:

CF;: 0<e<l =0 f=0 (I11.8a)

CFy: £=0 >0 f=1 (I11.8b)

CFs: e=1 >0 gi =0 (I11.8c¢)
£

Al igual que en capitulo II, se analizard el caso cuando el valor del nimero de
Péclet es mucho mayor que 1. Es decir, cuando la velocidad de absorcién de la especie A
estd limitada por el tiempo de contacto entre las fases debido a la velocidad con la que el
liquido B viaja. Para este caso como ya se habia mencionado anteriormente, en cada

experimento que se realice, el espesor de la pelicula de liquido disminuye cuando el
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nimero de Péclet aumenta, de tal manera que para conocer el comportamiento del

proceso de absorcion en estas condiciones se hard el siguiente cambio de variable:

%

e =Pe'’e (I111.9)

Haciendo el cambio de variable y aplicandolo a la ecuacion II1.7 se tiene:

e?lor 9 f 1 9f
1-—— == : — N, 1II.10
{ Pe}aé‘ Pae® Topeac: N (LD

Tomando el limite cuando el nimero de Péclet toma valores >> 1, es decir para
tiempos cortos de contactos entre las fases liquido y gas, la transferencia de masa por
difusion en la direccion del flujo z es despreciable comparada con la transferencia de
masa por conveccion en la misma direccion por lo cual los términos siguientes tienden a
tomar valores muy pequeilos, es decir

2

£ 1 o*f

— —0
Pe Y @Pe 9(”

y por lo tanto ambos términos se pueden despreciar de la ecuacién III.10. Ahora,
analizando el término de reaccién quimica en la ecuacion III.10, es importante notar que
el nimero adimensional N=Da/Pe no es despreciable debido a que el nimero de
Damkholer puede tomar valores del mismo orden de magnitud que el nimero de Péclet, y
por lo tanto este término es importante en la solucién de la ecuacion diferencial parcial,

sin olvidar que el valor del pardmetro ¢ también es de magnitud considerable. Por lo

anterior, la ecuacion II1.10 ahora se puede escribir como

of 2’ f
_ _ 11
T N f (1IL11)

Nuevamente escribiendo las condiciones a la frontera I1.15
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CF: 0<eg <Pe'? =0 f=0 (I11.12a)

CF.: £ =0 >0 f=1 (I11.12b)
CFs: g =Pe >0 aaf —=0 (I1.12c¢)
£

Hasta este momento se ha encontrado la ecuacion diferencial parcial para el
modelo de absorcién con reaccién quimica y la solucion de esta ecuacion I11.11 junto con
sus condiciones a la frontera (ecuaciones II1.12), es el sistema de ecuaciones que se va a
resolver para encontrar el perfil de la concentracion de la especie A en el seno del liquido

B donde se absorbe y reacciona.
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III.3 Meétodo analitico para la solucion de la ecuacion diferencial parcial
I11.3.1 Método de separacion de variables.

Al igual que se hizo en el capitulo anterior, para resolver la ecuacion diferencial
parcial es necesario e importante tener presente que la ecuacién III.11 es una ecuacién
diferencial parcial no homogénea y por lo tanto se requiere realizar el siguiente cambio

de variable:
fle'.¢)=Fle .¢)+gle’) (IIL13)

Los valores de las derivadas parciales de las ecuaciones III.11 en funcién de la

nueva variable dependiente son

of OF °f O°F

& A de” e’

+¢" (&) (I11.14)

sustituyendo dichos valores en la ecuacién III.11, se tiene que

OF 9°F

— = -@o N F "€ )-@ N .15
o ¢a€*2 [ +@ 9"'(e)—@ N ¢(&) ( )

Como se puede observar, para que la ecuacion II1.15 sea una ecuacion diferencial

parcial homogénea se requiere que el siguiente término sea igual a cero, es decir que

P @'E)-@ N ¢e)=0 (I11.16)

ademds de que la funcién ¢ debe cumplir la ecuacion II1.16, es importante que satisfaga

las condiciones a la frontera I1.15b y II.15c¢, es decir

£(0,6)=F(0,¢)+(0)=1.0 (I11.17b)
o = oF +¢'(Pe?)=0 (IL17¢)
ag g*=Pe "~ ag £*=Pe
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por lo tanto para que III.17b y III.17 sean condiciones a la frontera homogénea se

requiere
F(0,{)=1-¢(0)=0 > ¢(0)=1 (I11.18b)
L _g(pe)=0 (IL.18¢)
ag £*=Pe

Para hallar la expresion de ¢(€*) se integra la ecuacién II1.16 dos veces con

respecto & dando la siguiente expresion
ole’)=c, exp(x/ﬁe* )+ C, exp(— «/NE*) (II1.19)
Donde: C; y C, son las constantes de integracion.

Al aplicar las condiciones de frontera III.18b y IIl.18c a la ecuacién II.19 para
determinar los valores de las constante de integracién C; y C, se tiene el siguiente
sistema de ecuaciones

#0)=C, +C, =1 (I11.20b)
o(Pe"?)=C expVNPe"? )+ C, expl-VNPe"?)=0  (L20¢)

resolviendo el sistema de ecuaciones anterior para hallar los valores de C; y C, para
posteriormente sustituir en II1.19, la solucién particular de la ecuacién diferencial parcial

no homogénea III.15 tiene la siguiente forma

¢(€* ) = GXp(— M)GXP(\/Ng* )+ exp(+ M)exp(— \/NE* )

exp(— JPeN )+ exp(+ PeN )

(IL.21)

Ahora que se ha encontrado la expresion para ¢(€*) la cual satisface a la ecuacién

II.16, la ecuacion III.15 se puede escribir como una ecuacion diferencial parcial
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homogénea que deberd satisfacer las condiciones a la frontera homogéneas II1.18b y

III.18c

T ol _ONF (111.22)
E

Dado que la concentracién adimensional F' es una funcién de las coordenadas

espaciales adimensionalese” y ¢, nuevamente el método de separacién de variables

supone una solucién producto de dos funciones; cada una de estas funciones depende
2 . . . . * .

s6lo una variable independiente es decir de las coordenadas £ y ¢ respectivamente. Por

lo tanto la solucién propuesta en este caso tiene la forma:
Fle'.¢)=x(e') z(¢) (IIL.23)

Al derivar parcialmente la ecuacién I11.23 dos veces con respecto £ , una vez con
respecto a ¢ y aplicando el método de separacion de variables, se llega a la siguiente

expresion para la ecuacion II1.15:

17y X"

(111.24)
4 X

Como se puede observar, ahora el lado izquierdo de la ecuacion I11.24 contiene el
término de velocidad de reaccion representado por el nimero N y cada lado de la misma
ecuacion contiene una sola variable dependiente que a su vez es funcion de su respectiva
variable independiente. El método de separacién de variables requiere que ambos
términos de la ecuacion sean iguales a una constante. Como en el capitulo II se usard la
letra griega o , llamada constante de separacion.

17y X

o (II1.25)
o7 X
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Para hallar el valor o valores que toma o y para los cuales exista solucién a la
ecuacion diferencial II1.18, se iniciard por usar el término que contiene a la variable Z.

1z +N=0 (11L.26)

07z
Integrando II1.26 con respecto a ¢ obtenemos que la expresion para Z es de la

siguiente forma:

Z() =Kexpl - (N-0) ¢ { ] (IL.27)

donde: K es la constante de integracion.

La ecuacién II1.27 describe el comportamiento de la concentracién de la especie
A en la pelicula de liquido conforme desciende por la pared de la columna de absorcion.
Desde el punto de vista matemdtico, como se demostré en el capitulo II, para el caso de
absorcién con reaccidn quimica tampoco existe solucién a la ecuacién diferencial
ordinaria cuando la constante de separacion toma los valores positivos y cero. Por lo
tanto ahora se enfocard la atencién en buscar la solucién cuando la constante de

separacion ¢ toma valores negativos.

Reordenando la ecuacién II1.24 y sustituyendo el valor de o por —A*> para

asegurar que cualquier nimero real que tome el pardmetro ¢ sea negativo. La expresion

resultante para la variable dependiente X en funcién de la variable independiente &

queda de la siguiente manera:

X'"+2X =0 (I11.28)

La ecuacién II1.28 es una ecuacién diferencial ordinaria de segundo orden cuya

solucion es de la forma
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X(e")= ASen(Ae” )+ BCos(ae”) (II1.29)
donde: A y B son constantes de integracion.

Aplicando la condicién de frontera II1.18b a la ecuacion I11.29 se tiene que:

£(0,6)=F(0,{)+1.0=1.0 > F(0,{)=0 > (I11.30)
F(0,£)=Xx(0) z(£)=0-> X(0)= ASen(0)+ BCos(0)=0

La tnica posibilidad que existe para lograr que la igualdad en la ecuacion I11.30 se
cumpla es que el término BCos(lg*)zo es decir que B = 0, ya que Sen(0) = 0.

Sustituyendo el valor obtenido en la ecuacién II1.30 tenemos que

X(¢")= ASen(2e”) (IIL31)

Para obtener una solucién no trivial de la ecuacion II1.31 es decir, que el valor de

la constante A sea un nimero real, se aplica la condicién de frontera I11.18¢

of
oe”

oF
ex=pe!’?  Jg”

=0 > F'(Pe",¢)=x(Pe"?) z(¢)=0

gx=pe'’?

> X'(e*)z AﬂCos(/Ls‘*) > X'(Pe”z)z AﬂCos(/iPe”z)z 0

(111.32)
Al igual que en condicién a la frontera anterior, la inica manera de que la

igualdad en la ecuacion I11.32 se cumpla es que

A/iCos(/iPe”z)z 0o - Cos(/iPe”2 ) =0 >

e (IIL.33)
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de la ecuacion II1.33, se observa que A nuevamente toma tantos valores como el valor

de n es decir:

1 - (2n -1z

= il (II1.34)

Cada valor de A4 genera una solucidn distinta de la ecuacion diferencial parcial, y
es importante que todos los valores caracteristicos sean tomados en cuenta para hallar la

solucion de la ecuacion diferencial, es decir ahora la ecuacion 111.34 toma la forma

X (e)=A Sen(d ") para n=123... (IIL35)

Sustituyendo el valor de o =-A4" en la ecuacién II1.27, se tiene que la solucién

para la variable Z es de la forma

Z =K, exp[-(N+2)pl] para n=123.. (IL36)

Multiplicando las soluciones obtenidas en las ecuaciones II1.35 y IIL.36, se

concluye que las ecuaciones de la forma

F (e,0)=A exp[-(N+2)p(] Sen(A &) para n=123
(IIL.37)

satisfacen la ecuacion diferencial parcial y las condiciones a la frontera para cada valor
positivo de n del modelo propuesto en este caso de estudio. A las funciones F,, se les

conoce como soluciones fundamentales de la ecuacién diferencial. Por el principio de
superposicion, se sabe que cualquier combinacién lineal de las funciones F, (g ,{)

también satisface la ecuacion diferencial parcial y las condiciones a la frontera

representadas por las ecuaciones III.18b y III.18c es decir
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Fe',0)=Yc, F,(6.{)=
b (111.38)
> ¢, exp[-(N+ )@l Sen(,&")

n=1

donde los coeficientes ¢, ain no se han determinado y n es un entero positivo. Ahora lo
que se requiere es saber si para cualquier eleccion de c,, la ecuaciéon II1.38 también

satisface la condicion a la frontera III.15a es decir:
7ler0)=Fle 0)+ole”)=0— Fle.0)=—¢le) (I11.39)

sustituyendo I11.39 en I11.38 se tiene

Fe'0=Y¢, SenlA,e")=—gle") (IIL.40)
n=1
Para encontrar el valor del coeficiente c¢,, nuevamente se usard el concepto de
ortogonalidad de funciones. Es decir, se desarrollard la ecuacion 111.40 en sus n términos

de la siguiente manera

F(e,0)=c,Sen(A e ) +c,Sen(A,€ ) +c,Sen(A,€ )+
* ) (IIL41)
+c,Sen(A,e ) =—¢(€)

Ahora se va a Multiplicar la ecuacién 11141 por la funcién Sen(A €) y se tomard

el producto interno entre estas dos funciones ortogonales en el intervalo 0< &” < Pe'’?,

por lo tanto se tiene que
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Pe'’? P2
[F(£.0) Sen(A,e")de” = [ ¢,Sen(Ae")Sen(A, e )de’ +...
0 0

Pel/Z Pe]/Z

IcmSen(lmg*)Sen(ﬂne*)de‘*+...+ J- c,Sen(A € )Sen(A € )de +...+
0 0
Pel/z
= [ Sen(2,&)p(e e’ (I11.42)
0

Recordando que el producto interno de todas las funciones ortogonales es cero

para todo valor de m diferente de n es decir

172

jo Sen(A, &) Cos(A,e)de =0 (I11.43)
y que el producto interno es diferente de cero cuando m =n
j:e Sen(A,€") Cos(A,€)de" #0 (111.44)

Tomando en cuenta las propiedades de ortogonalidad descritas por las ecuaciones

I11.43 y I11.44, 1a ecuacion I11.42 se puede reducir a la siguiente expresion

Pel/Z Pe]/z
[ c,Sen’(2,e)de” == [ Sen(A,e")p(e")de’ (IIL45)
0

0

Sustituyendo la ecuacién obtenida para ¢(&’) despejando c, en I11.45, se tiene

P‘]l'/z exp(—/ PeN) exp(\/ﬁ £") +exp(++/ PeN) exp(—\/ﬁ e oy g %
Sen(A, e )de
¢ =0 exp(—/ PeN) +exp(++/ PeN)
n T Pell2
J-Sen2 (A,€")de”
0
(II1.46)
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Integrando el numerador y el denominador de la ecuacién I11.46 se obtiene

A
(A +N) 2 A
e — =- - 111.47
K Pe'’? Pe'? (1 +N) ( :
2

sustituyendo el valor de ¢, en la ecuacion II1.38, se obtiene la siguiente expresion para la

solucién de la ecuacion diferencial homogénea F(&",{)

2 & A,
Pe'’? Z‘ (L +N)

F(e,0)=- exp[—(A4 + N)pl 1Sen(A ")

(IIL.48)

Para encontrar la expresion final de la variable dependiente f(£,{), se van a

sustituir las ecuaciones I111.48 y I11.29 en III.13, asi como también el valor de N=Da/Pe

F&)= exp(—x/D_a ) exp(\/D_a &)+ exp(\/D_a ) exp(—\/D_a £)
’ exp(—m )+ exp(+@ )

- Pezuz i (/12/2 % exp[—(4, + N)@p{1Sen(A, Pe'* €)
n=1 n

(I1L.49)

Las figuras II.3.1 a III.3.4 muestran las graficas obtenidas para el perfil de
concentracion de la especie A en el interior de la pelicula B, para diferentes valores de los

nimeros de Péclet y Damkohler.

Comparando las figuras II1.3.1 y II1.3.2, se puede observar que la concentracion

de la especie A en el interior de la pelicula liquida disminuye debido a lo siguiente:
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Figura lll.3.1- Perfil de concentraciéon de laespecie A que se
absorbe yreacciona en una peliculaliquida. Solucién Exacta

Pe =100, Da=0.1

Espesor de
elicula
P - . Direccién de flujo

II1.3.1.1. Tiempo corto de contacto entre las fases.

Figura lll.3.2.- Perfil de concentraciéon de laespecie A que se
absorbe yreacciona en una pelicula liquida. Solucién Exacta
Pe=1000, Da=0.1

Espesor de
pelicula
- B Direccion de flujo
II.3.1.2. A medida que la especie A se absorbe en la fase liquida, reacciona con la

especie B.

Las figuras II1.3.3 y III.3.4 Muestran la variacién en la concentraciéon de la

especie A el interior de la pelicula, cuando el nimero de Damkdéhler aumenta en un orden

de magnitud.
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Figura l.3.3.- Perfil de concentracién de laespecie A que se
absorbe yreacciona en una pelicula liquida. Solucién Exacta
Pe=0.1, Da=1

100

0.80

- 0.60

-0.40

0.20

0
! 0.00
Espesor de . . .
pelicula - .

Direccion de flujo

Figura ll.3.4.- Perfil de concentracién de la especie A que
se absorbe y reacciona en una pelicula liquida. Solucién
ExactaPe=0.1, Da=10

Espesor de [ |
g

pelicula
- Direccién de flujo
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III.4 Transporte aumentado en peliculas liquidas

El transporte aumentado®’ se caracteriza por proporcionar un incremento a la
transferencia de masa de un soluto, el cual se absorbe en una fase liquida en donde se
llevan a cabo una o varias reacciones quimicas entre el soluto que se encuentra en la fase
gas y la fase liquida donde se absorbe. El soluto que generalmente es transportado por un
gas acarreador, se absorbe y parte de éste, se difunde en la fase liquida para reaccionar
para formar el producto deseado. La transferencia de masa por difusién en la pelicula de
liquido estd dada por el gradiente de concentracidon que existe entre las fases gas-liquido.
El incremento en la capacidad de absorcion a través de la fase liquida se representa

mediante el factor de aumento o de mejora, el cual se define de la siguiente manera

Flux de la especie A en la pelicula liquida cuando existe reaccion quimica |€70

Flux de la especie A en la pelicula liquida sin reaccion quimica |£:0
(I11.50)

Para poder calcular cada uno de los términos de la ecuacion II1.50, se hard uso de
la siguiente expresién para el flux molar® de la especie A en la direccién x desde la fase

gas a la fase liquida mediante

=k(C,-C,) (IIL.51)

donde:

N, = Flux molar de la especie A desde la fase gas hacia la fase liquida

k = Coeficiente de transferencia de masa

C , = Concentracion de la especie A en la fase gas C, = p,/RT
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La ecuacioén II1.51 también se puede emplear para calcular el valor del coeficiente
de transferencia de masa. Sin embargo en este estudio nos concretaremos a emplear
tinicamente el término de transferencia de masa difusivo expresado por la ley de Fick®

para calcular el factor de aumento.

Usando las variables adimensionales I1.9, la ecuacion II1.51 se puede escribir de
la siguiente manera

_CiDy Of

N
w o degl,,

(IIL.52)

ahora, aplicando la ecuacién III.52 para los casos de absorcion de la especie A en la
pelicula liquida con reaccién y sin reacciéon quimica, y sustituyendo dichas expresiones
en la ecuacion IIL.50, se llega a que el factor de aumento de la transferencia de masa se

puede calcular mediante

NCRX % D cRx * D SRx
b= /f; e=0 _ _ CA AB ai /_ CA AB ai (I11.53)
NZ o 0¢l, o 0¢|,
reduciendo términos
NCRX cRx SRx
b= % = ai /a_f (T11.54)
N;xx =0 ag £=0 ag e=0

donde:
N ¥ = Flux molar de la especie A cuando en el proceso de absorcién existe la

influencia de una reaccién quimica de primer orden irreversible.

N ¥ = Flux molar de la especie A cuando el proceso de absorcién es puramente

fisico.
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Para evaluar el numerador y el denominador de la ecuacién II1.54 es necesario
derivar una vez con respecto a & las expresiones obtenidas para el perfil de
concentracion adimensional sin reaccién y con reaccién quimica, ecuaciones I.51 y
II1.49 respectivamente. En este momento unicamente daremos el resultado de la

expresion final para el factor de aumento

N Dalexp(—/Da)—exp(¥Da)] < 24 )
- & - (AL +N
[exp(—/ Da) +exp(+/ Da)] ; (£ +N) expl= (4, +M)gc]

=S 2exp(-290)

b =

(IL.55)

Las figuras II1.4.1 a II1.4.4 muestran las graficas obtenidas para el factor de

aumento para diferentes valores de los nimeros de Damkohler y Péclet.

Figura lll.4.1Influencia del nimero de Damkdhler Figura lll.4.2 Influencia del ndmero de Damkdghler
sobre el factor de aumento para Pe=10 sobre el factor de aumento para Pe=100
1E+70 k
\Eswo | EDa=01  +Da=t  mDa=©0 P 1Es08 { 3Da=0.1  +Da=1 = Da=10 %
a o
60 o Da=100 ADa=1000 o Da=10000 g 0 e Da=100 a Da=1000 o Da=10000 o : ¢
) a 1E406 1 -4 A w4
]
1E+40 | 2 o a4 o "
A | a o "t g
1E430 a 1E+04 - pl S--e-m -+ -4
0 ° [ ] +
1E+20 1 2 . 2 oe o+ .
2 1E:02{ o o ® + 4
1E#0 1 o o = + 4
0 n + a
1E+00 T T T T T T T T T 1Es00 T @ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ |
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Direccion de flujo z Direccion de flujo z

Se puede observar que cuando el nimero de Péclet cambia de 10 a 100, el valor
del factor de aumento disminuye considerablemente debido a que el tiempo de contacto
entre las fases se reduce en un orden de magnitud. Para valores del nimero de Péclet

menores a 1, el flux debido a la absorcién fisica es cero, ya que la superficie de la fase
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liquida se satura rdpidamente con la especie A. Para este caso, el proceso de absorcion

con reaccion quimica, controla el proceso global de transferencia de masa.

Figura lll.4.3 Influencia del nimero de Damkd hler Figura lll.4.4 Influencia del nimero de Damkd hler
sobre el factor de aumento para Pe=1000 sobre el factor de aumento para Pe=10000
1.E+03 100
m@Da=0.1 +Da=1 = Da=10 [@Da=0.1 +Da=1 m Da=10
e Da=100 A Da=1000 o Da=10000 e Da=100 aDa=1000 e Da=10000 o ©
o ° o ° 7
1E+02 | 6 o ° o ©°
o
° A
A o A
i PO S 10 S S
A A
A ° A
A o o ° s A
1E+01 4 . o ° ! A o o o ©
° '] u ‘ ° ¢
[ ] L °
n | | + °
|| () | |
[ ] + + + '] n L] = u |
ool + + + * H K o om om & 1w m B o+ 4+
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Direccion de flujo z Direccion de flujo z

Figura lll.4.5 Influencia del nimero de Damkéhler
sobre el factor de aumento para Pe=50000

100
[@Da=0.1 +Da=1 = Da=10
e Da=100 a Da=1000 o Da=10000
o ? 9 ° ° ’
10 - o7
° A
A A 4 4
Y
A
A
° ° ° ° * ° ¢
188w m_ W = = = = m

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Direccion de flujo z
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Capitulo IV Solucién aproximada al problema de absorcion
IV.1 Método de Diferencia finita

Como se menciond en la introduccién, otro de los objetivos del presente estudio
es aplicar el método de diferencia finita para resolver las ecuaciones diferenciales
parciales para los modelos de absorcién puramente fisica y absorcidon con reaccidn
quimica (reaccién irreversible de primer orden y reaccién del tipo Michaels-Menten) en
el interior de la pelicula de liquido de tal manera que se pueda encontrar la desviacion
que existe entre la solucion encontrada por el método numérico y la solucién analitica

desarrollada en este trabajo de tesis. Ademads

1112 g6 conocen como técnicas discretas donde el

Los métodos de diferencia finita
dominio de la solucién de una ecuacion diferencial parcial sujeta a condiciones de
frontera como las que se han manejado a lo largo de este trabajo, se subdivide en un
nimero finito de puntos o intervalos, conocidos como nodos de malla. La informacion
que existe entre estos puntos se encuentra mediante el uso de las series de Taylor. En
estos métodos, la derivada se reemplaza por una aproximacion de diferencia finita.
Alternativamente, se puede ver a este procedimiento de discretizacién'* como el

reemplazo de la solucién de la ecuacién diferencial parcial por un polinomio interpolante

y la derivada del mismo.

Se haré el desarrollo del método para sistemas de una sola variable independiente
mediante series de Taylor y posteriormente se ampliard a sistemas de dos variables
independientes. La aplicacién del método de diferencia finita, consiste de los siguientes
pasos. Primero; considerar que U(x) es una funcién continua que depende de la variable
x, Segundo, dividir el dominio x como lo muestra la figura IV.1 en un conjunto de puntos

(nodos) en el intervalo de interés, esto es para el intervalo cerrado [a,b]
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a=x,<x <Xy...... <x_,<x,<x,,=b Iv.1)

Figura IV.1 discretizacion de
U(x) mediante el método de

) =Uin =y, diferencia finita unidimensional
/ / usando un tamafio de malla

-5 n constante h.
X

tal que
U(x;)=U(h)y=U, para i=0,1,2,3.... (Iv.2)

Reemplazando el punto de localizacién x; por ik, las coordenadas de los nodos

estan especificadas simplemente al multiplicar el valor entero de i por el espaciamiento
de la malla & (en este caso se estd considerando que el valor de h es constante y
normalizado a un valor menor que la unidad). El valor entero i denota la posicion del
nodo a lo largo de la coordenada x relativa al dato especificado. Normalmente i = 0

cuando x = 0. Segundo, discretizar las ecuaciones diferenciales aplicando el método.

Para el caso de un problema bidimensional, el primer paso es dividir el dominio x,
z en un conjunto de puntos (nodos), como lo muestra la figura IV.2 para el intervalo de

interés en ambas variables independientes, esto es para b>x>a y d>7>c.

a=x, <X <Xy.ouon. <X, <x,<x,=b (Iv.3)

€=2,<Z,<Zyeeeer. <z;,<z;<z;,=d (Iv.4)

52



donde los puntos de localizacion x; y zj se reemplazan por ik y jk, quedando especificados
los nodos simplemente al multiplicar los valores enteros de i y j por los espaciamientos

de lamalla & y k, los cuales se consideran constantes en todo el dominio de x y z.

z Ulx;,2;) =2 Ulih k) = Uy, Figura IV.2 discretizaciéon de U(x,z)
4 . L . .
L mediante el método de diferencia
Ui jur Yijer Uit jer finita bidimensional usando tamafios
de malla constantes h y k.
U, j Ui,,j Ui,
k
UH,J—Y Ui,,j—1 Ui+1,,j—1 » X
H_J
h
tal que

U(x,,z,)=U(ih, jk)=U,, para i,j=0,1,2,3 .. (IV.5)

ij

El segundo paso consiste en emplear las series de Taylor, para poder escribir las
ecuaciones diferenciales y las condiciones a la frontera en forma de ecuaciones
algebraicas. Las series de Taylor, juegan un papel muy importante en la formulacién y
clasificacion de los diferentes esquemas empleados para la aplicacion del método de

diferencia finita.

Iniciaremos definiendo a la funcién f(x) tal que f y sus n primeras derivadas son

n+l

continuas en el intervalo cerrado [a,b]. Ademds se debe considerar que f" (x) existe
para toda x en el intervalo abierto (a,b). Finalmente se supone que existe un nimero & en

el intervalo abierto (a,b) de tal manera que la funcién f evaluada en b, se calcula

mediante la siguiente expresion
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FB) = f(@)+ f@b-a)+ f ()(b ") i 3") ......
b b— )™ ) (IV.6)
+f(n)( )( Cl) +f(n+1)(§)( a)
(n+1)!

La ecuacion 1V.6 también es vdlida cuando b<a; en tal caso [a,b] se reemplaza

por [b,al, y (a,b) se reemplaza por (b,a).

Para obtener expresiones para la primera derivada del método de diferencia finita,
las cuales se van a emplear en la solucién de las ecuaciones diferenciales parciales para
los procesos de absorcién con y sin reaccidn quimica, se usara la ecuacién IV.6

desarrollada hasta la primera derivada.

Para el intervalo x; <& < x, +h cona=x; y b=x;+h, se tiene
h2
Fl+h)=f ) +hf )+ ) (IV.7a)
de la misma manera para el intervalo x, —h < E <x, cona=x; y b=x;-h

£l —h)= f(x)- hf’(xi)+%f”<2) (IV.7b)

Despejando de la ecuacién IV.7a el término para la primera derivada y

reordenando términos, se obtiene la siguiente ecuacion para la primera derivada

+h)— :
f’(xi){f b (’")}—%f”@ v $)

despreciando el término de la segunda derivada —% f7(&)=0 la ecuacién IV.8 se

reduce a la siguiente expresion
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Iv.9)

f,(xi) :{f(x; +h)_f('xi):|

h

como puede observarse en la ecuacion final IV.9, la serie ha sido truncada eliminando el
término de la segunda derivara por tal motivo de antemano se sabe que existe un error E;
asociado a esta aproximacion. Dicho error puede ser caracterizado como

E = —% f7(&) = 0(h) lo que significa que la aproximacion es de orden 4. A la ecuacién

l

IV.9 se le conoce como el método de diferencia finita hacia adelante para la primera

derivada.

De la misma manera, usando la ecuacién IV.7b se puede obtener otra ecuacién

para calcular la primera derivada

Jx) = f(x —h)
h

£) =[ }%f”@ (IV.10)

a la ecuacidon IV.10 se le conoce como el método de diferencia finita hacia atrds donde el
) , h .. =%
error de truncamiento es E”,= +5 f7(€)=0(h) que en valor absoluto es exactamente

igual al encontrado para el método de diferencia finita hacia delante.

Las ecuaciones IV.9 y IV.10 se pueden escribir de la siguiente manera:

=" (IV.11)

f= (IV.12)
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donde f; es la funcién evaluada en x; , fi; es la funcién evaluada en x;-h y fi+; es la
funcién evaluada en x;+h. De manera semejante se puede aplicar el mismo procedimiento
para obtener expresiones que permitan calcular la segunda derivada para el método de

diferencia finita. Ahora se usara la ecuacion IV.6 desarrollada hasta la cuarta derivada

Parael intervalo x, <& < x, +h con a=x; y b=x;+h

£l +1)= f(x) +hf () +%f"<xi) +%f"'<xi)+%f’v &)

Iv.13)

para el intervalo x, —h < E <x, con a=x; y b=x;-h

£l —h)= fx)- hf'(x,.)+%f"<x,.)—%f”'<x,.)+%f” @

(IVv.14)

sumando las ecuaciones IV.13 y IV.14

FOx+hy+ F(x —h)=2f (x)+ hzf“<x,.>+%[f” &+ 1" @)

(IV.15)

reordenando la ecuacién IV.15 para despejar la segunda derivada f *, se tiene

SO +h)=2f(x)+ f(x; —h)

[ = e

+h72![f” &+ 1" @)

(Iv.16)

flx, +h)=2f(x,)+ f(x, — h)}
hz

|
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Nuevamente, en este caso la serie que se representa por la ecuacién IV.16 ha sido
truncada en los términos que contienen la cuarta derivada de f y por consiguiente, el

error E; asociado a esta aproximacion ahora puede ser caracterizado como

2 p—
E” = %[f Y&+ Y (g’f)]: O(h*), lo que significa que la aproximacién encontrada es

l

de orden H°.

A la ecuacién IV.16 se le conoce como el método de diferencia finita centrada

para la segunda derivada y se puede escribir como

Foe [fm - 2hJ2‘ *fi } (IV.17)

Hasta este momento, s6lo se han deducido las ecuaciones que se van a emplear

para resolver la ecuacion diferencial parcial para la absorcion de un gas en un liquido.
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Iv.2 Aplicacion del método de diferencia finita a la ecuaciéon

de absorcion sin reaccién quimica

Para la aplicacion del método de diferencia finita al modelo de absorcion sin

., L. ., . . . . . * ..
reaccion quimica ecuacion II.14, el dominio de la variable independiente € se divide en
M intervalos del mismo tamafio 4 como se muestra en la figura IV.3 de acuerdo a la

siguiente expresion

(IV.18)

172

donde £ =0 y €, = Pe'’* y M es el nimero de intervalos en los que se va dividir el

Figura IV.3 Discretizacion de
la  funcién f(&",{) mediante

el método de diferencia finita
usando un tamano de malla
constantes h.

dominio de la variable £ . Los puntos de localizacién (nodos de la malla) en color negro
son valores conocidos de la funcién f y se empleardn para encontrar el valor de la
funcién f en los nodos de color blanco cuando se aplique el método de diferencia finita

centrada al término del lado derecho de la ecuacién I1.14 de la siguiente manera

df. L =2f ‘
@i _ Foa =2+ S

i = 2 parai=1,234........ M

(Iv.19)
donde el valor del tamafio de la malla & se calcula de la siguiente manera
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&, —¢&, (g,Pe"?—g Pe"'?)  Pe"?

(IV.20)
M M M

sustituyendo el valor de ecuaciéon IV.20 en la ecuaciéon IV.19 y recordando que

g =0y g, =1.0, laexpresion final para el sistema de ecuaciones diferenciales es

d _ oM’
d{  Pe

Foa =2f+ fi1) para  i=1234...M

(IV.21)

Antes de resolver el sistema de ecuaciones IV.21, es importante encontrar cudl es
la relacién que existe entre el sistema de ecuaciones diferenciales representado por 1V.21
y las condiciones a la frontera II.15b y II.15c¢. Para ello se va a desarrollar la ecuacion

IV.21 paraloscasosi=1lei=M

Parai=1
iy, _eM*
' r= pe (fa—=2f+ 1) (IV.22a)
Parai=M
drf, oM’
= -2 Iv.22
iC " Pe (foa =2 + fu) ( b)

la condicién a la frontera II.15b nos indica que el valor de concentracién adimensional en

la frontera gas-liquido es igual a la unidad es decir

V £ =0 f, =1 (IV.23b)
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Aplicando el método de diferencia finita centrada a la condicién a la frontera

I.15¢c para encontrar el valor de fy.;, se tiene que

vV g, =P aag* = U ;fM_l) =0 fyu =Sy  (IV.230)

Ahora se van a sustituir los resultados obtenidos de las condiciones a la frontera
IV.23b y IV.23c en las ecuaciones 1V.22a y [V.22b para obtener el sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias que se va a integrar para encontrar el perfil de concentracion de la

especie A en el interior de la pelicula de liquido.

Parai=1

df, _ oM’

i e (A=2f,+f,) (IV.24a)

df; ¢7M2
i - —2f . 1v.24
dg“ Pe (fie fi+ fin) ( b)
Parai =M
dfy _ oM ’ _ v
dé B Pe Cfya—=2fu) (IV.24c)

El sistema de ecuaciones diferenciales representado por las ecuaciones 1V.24 a, b
y ¢, estd perfectamente establecido y para realizar la integracion de dicho sistema,
unicamente se requiere emplear la ecuacién II.15a como condicién inicial de la siguiente

manera:

v €70, Pe'?] £, =0 f,=0 para i=1,.,.M (IV.25a)
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Iv.3 Analisis de resultados y comparacion entre la solucion analitica
y la solucion numérica

Las figuras IV.3.1 a IV.3.8 muestran los gréficos de las soluciones encontradas
mediante el método numérico de diferencia finita centrada, empleando tamafios de malla
de h=0.1 que dan como resultado un sistema de 10 ecuaciones diferenciales, hasta
h=0.0125 que dan un sistema de 80 ecuaciones diferenciales. En estos graficos, se puede
observar claramente que cuando el nimero de Péclet toma valores entre 0.1 y 10000, los
resultados que predice el método numérico son aceptables ya que la diferencia entre los
valores predichos por la solucion analitica y los calculados por el método numérico,

oscilan entre -1.0E-03 y 3.0E-06 cuando se emplean 10 y 80 ecuaciones diferenciales

respectivamente.
Fig. IV.3.1- Solucién mediante el método de Fig. IV.3.2.- Desviacién de la solucién encontrada
diferencia finita a la ecuacién de absorcién sin por diferencia finita a la ecuacion de absorcion sin
reaccién quimica para P éclect=0.1a una distancia reaccion quimica para P éclet=0.1
de penetraciéon de 0.5
12 1E-06
m ABL00AR-{0 OARO OABLOO MO -0 OABFOOARFOO MO OABHOLE --4---Dec --®---20ec.
I - -4 --40ec. - —-o---80ec.
0.8 {; I *
| I () £,00 gamjo 4m{o am{o ABo ARIO AB{O AB{O ABHO AB{O ABIOL
0.6 1 o  Soln.exacta - -a-- 10ec.
0.4 ] L] 20 ec. + 40ec.
| o 80 ec.
0.2
-1E-06 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
0 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Direccién de flujo adimensional Direcci6n de flujo adimensional

Para Pe =1.0, los perfiles de concentracién obtenidos son idénticos a los obtenidos
para Pe =0.1. Ambos casos, representan el proceso de absorcién de un gas en un liquido
que permanece estitico y para este caso, el proceso de transferencia de masa estd
controlado por la difusion de la especie A y este problema de absorcién se puede resolver
como un problema unidimensional utilizando las mismas condiciones a la frontera en la

direccion x del problema bidimensional.
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Fig. IV.3.3.- Solucién mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcién sin
reaccion quimica para P éclet=10 a una distancia de
penetracién de 0.5

12

0.8 {i
06 |
04 4

|

0.2 {

Soln.exacta - -a-- 10ec.
20ec. + 40 ec.
80ec.

14 WWWMMMMM

0g
0

ecuaciones diferenciales presentan oscilaciones fuertes en los valores de concentracion
obtenidos en la regién z=0, debido al cambio brusco que existe en el momento que las
fases liquido y gas se ponen en contacto, es decir cuando la concentracion de la especie A
justo a la entrada de la columna cambia de 0 a 1. Lo anterior se conoce como problemas
de entrada y en la mayoria de los casos la solucién numérica a dichos problemas requiere
de métodos mds sofisticados como los métodos de colocacién ortogonal y elemento

finito. En este trabajo unicamente nos enfocaremos en analizar las limitaciones que

0.1

Direcci6n de flujo adimensional

02 03 04 05 06 07 08 09

presenta el método de diferencia finita.

Fig. IV.35.- Solucion mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcion sin
reaccién quimica para Péclet=100 a una distancia
de penetracién de 0.5
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Direccion de flujo adimensional

1

Fig. IV.3.4.- Desviaci6n de la solucié n encontrada
por diferencia finita a la ecuacié n de absorcién sin
reaccién quimica para Péclet=10
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Direccion de flujo adimensional

Es importante notar que las soluciones aproximadas empleando 10 y 20

Fig. IV.3.6.- Desviacion de la solucié n encontrada
por diferencia finita a la ecuacién de absorcién sin
reaccion quimica para P éclet=100
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Para lograr que el método de diferencia finita el sistema sea estable en esta region,
se empled un sistema de 40 ecuaciones con h=0.025 y como se puede observar en las
figuras IV.3.4 y IV.3.6, los resultados obtenidos con este sistema muestran mayor
estabilidad cuando el nimero de Péclet es 100. Sin embargo, cuando el nimero de Péclet
toma el valor de 1000, nuevamente se puede observar que el sistema de 40 ecuaciones al

igual que el sistema de 10 y 20 ecuaciones es inestable.

Fig. IV.3.7- Solucion mediante el método de Fig. IV.3.8.- Desviacién de la solucién encontrada
diferencia finita a la ecuacion de absorcion sin por diferencia finita a la ecuacion de absorcion sin
reaccién quimica para P éclet=1000 a una distancia reaccién quimica para P ecléct=1000
de penetracion de 0.5
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0.9 a4
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Direccién de flujo adimensional Direccién de flujo adimensional

En las figuras IV.3.1 a IV.3.10 se puede observar que cuando se utilizan 80 puntos
de malla para generar un sistema de 80 ecuaciones diferenciales, el sistema es
completamente estable para Péclet entre 0.1 y 10000 por que la diferencia obtenida entre

los valores de la solucién exacta y aproximada son menores a 1E-05.

Fig. IV.3.9.- Solucién mediante el método de Fig. IV.3.10.- Desviacié n de la solucién encontrada
diferencia finita a la ecuacion de absorcion sin por diferencia finita a la ecuacion de absorcién sin
reaccién quimica para Pecléct=10000 a una reaccién quimica para P ecléct=10000

distancia de penetracién de 0.5
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A medida que aumenta el nimero de nodos en la implementacion del método de
diferencia finita, es importante mencionar que se requieren mas recursos de computo para
realizar la integracion numérica de las ecuaciones diferenciales resultantes y por lo tanto
es el momento adecuado para usar otro método de integracién numérica que permita

reducir el nimero de integraciones.

Para realizar la integracion del sistema de 10, 20, se emple6 el método de Runge-
Kutta de 4° orden con un tamafio de paso constante de 2E-05. El nimero de integraciones
realizadas fue de 50000 para valores del nimero de Péclet entre 10 y 50000. Sin embargo
para valores del nimero de Péclet entre 0.1 y 10, se encontré que el método de
integraciéon numérica diverge de la solucién buscada y por lo tanto para lograr una
solucién adecuada, el tamafo de paso para la integracion se redujo de 1E-04 a 3E-06 lo

que significa realizar 300000 integraciones.

Para reducir de manera significativa el nimero de integraciones, para los
sistemas de 10, 20, 40 y 80 ecuaciones, se emple6 el método de 4° orden Rosenbrock >
,con el cual el nimero maximo de integraciones para todos los valores de nimero de

Péclet fue de 2484.

Fig.3.11- Solucién mediante el método de diferencia Fig.3.12.- Desviacidn de la solucié n encontrada por
finita a la ecuacion de absorcién sin reaccion diferencia finita a la ecuacién de absorcién sin
quimica para Pecléct=50000 a una distancia de reaccién quimica para P ecléct=50000
penetracionde 0.5
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IvV4 Aplicacion del método de diferencia finita a la ecuaciéon
de absorcion con reacciéon quimica

Al igual que el caso de absorcién sin reaccién quimica, ahora se aplicard el
método de diferencia finita centrada a la ecuacién diferencial parcial para el modelo de
absorcidén con reaccién quimica, es decir se va a realizar la discretizaciéon del lado

derecho de la ecuacion III.11 para obtener la siguiente expresion

@:¢(fm —2fitfi)
d¢ h?

@ N f, para i=1234..... M

(IV.26)
donde h, el tamafio de malla tiene el mismo valor que para el caso de absorcién sin

reaccion quimica. Sustituyendo el valor de & en la ecuacién IV.26 y recordando que M es
el nimero de intervalos en los que se va a dividir el dominio de la variable £ . Se tiene

que

d, _ oM’
d{  Pe

(fa=2f+f)-@ N fi  para i=1234...M
(IV.27)

La ecuaciéon IV.27 representa el modelo de absorcién con reaccién quimica en
forma de diferencia finita y, como se puede observar, es un conjunto de M ecuaciones
diferenciales, una para cada uno de los nodos de la malla en la que se ha dividido el
dominio de la variable independiente. Utilizando los resultados obtenidos para las
condiciones a la frontera ecuaciones IV.23b y IV.23c, la ecuacion V.27 se puede escribir

de la siguiente manera:

Parai=1
da _gM* _
il o ad-2f,+f,)—-9 N f (IV.28a)
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Para i=2,3,4,....., M-1

df, oM?*

Si 2 f 4 f )= . ,

il Pe (fia —2fi+f)—@ N f (IV.28b)
Parai =M

dfy, oM’ ~ ~

_d§ = Qfys=2fy)—@ N f, (IV.28¢)

La integraciéon numérica de las ecuaciones IV.28 dard como resultado el perfil de
concentracion de la especie A en el interior de la pelicula liquida. Nuevamente, la

condicion frontera II.15a, se utilizara como condicion inicial para realizar la integracion.
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IvV.5 Analisis de resultados y comparacion entre la solucion analitica y la

solucion numérica para el caso de una reaccion de primer orden

Las figuras IV.5.1 a IV.5.5, muestran la comparacién entre los perfiles de
concentracion obtenidos por la solucion analitica y la solucion numérica para diferentes
valores del nimero de Péclet 0.1, 1.0, 10, 100, 1000, 10000 y para un valor constante del

numero de Damkohler igual a 10.

Fig. IV5.1- Solucion mediante el método de Fig. IV52.- Solucion mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcién con diferencia finita a la ecuacién de absorcién con
reaccion quimica de primer orden para Péclet = 0.1, reaccion quimica para Péclet = 100 y Damkéhler=10
1, 10 y Damkéhler = 10 a una distancia de auna distancia de penetracién de 0.5
penetracion de 0.5 0.24
0.24 o 60 o6 o6 4 4 o o
QOO0 - -0 -0 -=0=-="0=-=-0-=0=-=0-=--0-- |
. 0.18
0.18
02 {: 0.2
° 80 ec.
X o 80ec.
0064 - e Soln. exacta 06
Soln. exacta
0 0
0 o1 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1
Direccié n de flujo adimensional Direccién de flujo adimensional

Se puede observar que los resultados obtenidos por la soluciéon numérica son
bastante aceptables asi como también se puede ver que para valores de Péclet menores a
1000, el proceso de transferencia de masa estd controlado por la reacciéon quimica y
cuando el nimero de Péclet toma valores mayores a 10000 el proceso de transferencia de

masa esta controlado por la velocidad de la fase liquida.
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Fig. IV5.3.- Solucién mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcién con
reaccibn quimica para Péclet = 1000 vy
Damkad hler=10 a una distancia de penetracién de 0.5

Fig. IV54.- Solucién mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcién con
reaccion quimica para Péclet = 10000 vy
Damkdhler=10 a una distancia de penetraciéon de 0.5
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Es importante mencionar que para resolver el sistema de 80 ecuaciones
diferenciales se emple6 el método de integracion numérica de Rosenbrock de 4° orden
con ajuste en el tamafio de paso, dando excelentes resultados y sobre todo ahorro en
tiempo de maquina.

Fig. IV5.5 - Solucion mediante el método de
diferencia finita a la ecuacién de absorcién con

reaccién quimica para Péclet = 50000 vy
Damkdhler=10 a una distancia de penetracién de 0.5
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Direccién de flujo adimensional

Para todos los valores de los numeros de Péclet y Damkdohler que se manejan en
el problema de absorcién con reaccién quimica de primer orden, el nimero maximo de
integraciones realizado por el método de Rosenbrock fue de 3200 en lugar de las 300000
integraciones que se requiere el método de Runge-Kutta de 4° orden cuando el nimero de

Péclet toma el valor de 0.1.
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Es importante mencionar que el tamafio de paso inicial usado para realizar la
integracion por el método de Rosenbrock de 4° orden fue de 1E-05 ya que el proceso real
conocido como problema de entrada, presenta un salto instantdneo en la concentracion de

la especia A justo a la entrada de la columna.
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IvV.6 Aplicacion del método de diferencia finita a la ecuaciéon de absorcién con
reaccion quimica para un modelo cinético complejo

Existen procesos de transferencia de masa con reaccién quimica, para los cuales,
la expresion de velocidad de reaccién de la especie A, adquiere una forma compleja, de
tal manera, que es dificil poder hallar la solucién exacta de la ecuacién diferencial parcial
que gobierna dicho fenémeno. Por lo tanto, se vuelve indispensable la implementacién de

un método numérico para dicho fin.

Para el caso donde las reacciones quimicas que tienen una expresion para la

velocidad de reaccién del tipo Michaels-Menten de la forma

_kVIICA

= —(1 TKC) Iv.29)

A

Donde: k’’’=es la constante de velocidad de reaccién expresada en [=] tiempo'1
Ca= Concentracién de la especie A [=] mol/volumen
K= Constante de adsorcion de la especie A [=] volumen/mol

Sustituyendo la expresion para RA en la ecuacion III.1 se obtiene:

2 2 "
V. %<4 :DABa C;A""DABa C;A_ ‘ ?‘A
0z ox 0z (1+K'C,)

(Iv.30)

Empleando la expresiéon encontrada para el perfil de velocidad ecuacién I1.8 y las
variables adimensionales definidas por las ecuaciones IL.9, se obtiene la siguiente

expresion del balance de materia para la especie A
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[1_82]§f _9Of 1S 9NS (V.31
{ Pede” @Pedl” (1+K'"f)

donde: K’ =K’ Cyx

Haciendo el cambio de variable € ** = Pe'’*¢ en la ecuacién IV.31 y tomando el

limite cuando Pe>>1, la ecuacion IV.31 se reduce a la siguiente expresion

S _90f oNf (IV.32)
0l Pede** (1+K'"f) '

Aplicando el método de diferencia finita centrada a la ecuacion IV.32, se obtiene

la ecuacidn:

%:¢(fi+l_2fi+f,'_1)_ o N fl
d¢g h? A+K"f)

para i=1,2,3,4,....... M
(IV.33)

Sustituyendo el valor de & en la ecuacién (IV.33) y recordando que M es el

nimero de intervalos en los que se divide al dominio de la variable € * se tiene

af, oM’ @ N f :
i 2 f +f )-—T Tt =1,234....... M

(IVv.34)

La ecuacion 1V.34, representa el modelo de absorcidén con reaccién quimica, en
forma de diferencia finita y, como se puede observar, es un conjunto de M ecuaciones
diferenciales, una para cada uno de los nodos de la malla en los que se ha dividido el

dominio de la variable independiente. Utilizando los resultados obtenidos para las
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condiciones a la frontera ecuaciones IV.23b y IV.23c, la ecuacién 1V.34 se puede escribir

de la siguiente manera:

Parai=1

af, o M* @ N f

—=—0-2 B —— IV.

dl Pe A=2f+ 1) 11K f) (IV.35a)
Parai=2,3,4,......M-1

i, _oM* 9N f

W e P e (IV.35b)
Parai=M

af, oM’ ¢ N f,

— = 2 -2 - IV.

dg Pe ( fM_l fM) (1+K"fM) ( 350)

La integraciéon numérica de las ecuaciones IV.35 dard como resultado el perfil de
concentracion de la especie A en el interior de la pelicula liquida. Nuevamente, la

condicion frontera II.15a, se utilizara como condicion inicial para realizar la integracion.
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Iv.7 Analisis de los resultados obtenidos por el método de diferencia finita

para el caso de absorcion con reaccion quimica (modelo cinético complejo)

En las figuras IV.7.1 a IV.7.8 se muestran los perfiles de concentracién de la
especie A, obtenidos para los diferentes valores del nimero de Péclet [0.1, 1, 10, 100,
1000, 10000], Damkohler [1,10] y para diferentes valores de la constante de adsorcién
K10, 0.1, 1, 10, 100, 1000] todos a la misma distancia de penetracién de la pelicula

liquida £ =0.5 .

Fig. IV.7.1- Perfiles de concentracién de Fig. IV.72- Perfiles de concentracién de

A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.), usando una expresién cinética de la forma
rA=kCA/(+K"CA),paraPe=0.1, 1, 0yDa=1auna
distancia de penetraciénde 0.5

A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresién cinética de laforma
rA=kCA/(14+K"CA),paraPe=0.1, 1, 0y Da=10a
una distancia de penetracién de 0.5
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Direccion de flujo adimensional Direccion de flujo adimensional

Se puede observar que los perfiles de concentracién encontrados mediante el
método de diferencia finita (Solucién Aproximada S.A.) para los casos donde la
constante de absorcién toma los valores de K”'=0 y K”"=0.1 siguen la misma tendencia

que el perfil de concentracion hallado por la solucién exacta (S.E.) para el caso K™'=0.
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Cuando los valores de la constante de adsorcién K”* son >>1 y el nimero de
Péclet permanece sin cambio, se observa que la concentracion de la especie A aumenta
debido a que la velocidad de adsorcidon estd controlando el proceso global de
transferencia de masa. En este caso, la fase liquida se comporta como un lecho empacado

en cual la especie A se adsorbe con una velocidad mayor a la de reaccion.

Para los casos en los que el nimero de Péclet toma los valores de 0.1, 1 y 10, los
perfiles de concentracién son practicamente iguales, lo que indica nuevamente que el

problema de transferencia de masa esta controlado por la difusién en una sola direccion.

Fig. IV.73.- Perfiles de concentracion de Fig. IV.74.- Perfiles de concentracion de

A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresién cinética de la forma
rA=kCA/(HK"CA), para Pe=100 y Da=1 a una
distancia de penetracién de 0.5

A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresion cinética de laforma
rA=kCA/(1+K"CA), para Pe=100 y Da=10 a una
distancia de penetracién de 0.5
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El nimero méximo de integraciones realizadas por el método de Rosenbrock de
4° orden fue de 3200 cuando el nimero de Péclet toma el valor de 0.1 mientras que el

método de Runge-Kutta requiere de aproximadamente 300000 integraciones.
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Fig. IV.75.- Perfiles de concentracién de
A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresién cinética de laforma
rA=kCA/(HK"CA), para Pe=1000 y Da=1 a una
distancia de penetracién de 0.5
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Fig. IV.76.- Perfiles de concentracion de
A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresio n cinética de laforma
rA=kCA/(1+K"CA), para Pe=1000 y Da=10 a una
distancia de penetraciénde 0.5
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Cuando el nimero de Péclet toma el valor de 100, el nimero de integraciones
realizadas por el método de 4° orden de Rosenbrock varié en un rango de 173 a 575,

usando un tamaiio de paso inicial de 0.0001, mientras que el método Runge-Kutta

requiere de aproximadamente de 10000 integraciones.

Fig. IV.7.7- Perfiles de concentracién de
A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresién cinética de laforma
rA=kCA/(1+K"CA), para Pe=10000 y Da=1a una
distancia de penetracién de 0.5

Fig. IV.78.- Perfiles de concentracién de
A obtenidos por el método de diferencia finita
(S.A.),usando una expresién cinética de la forma
rA=kCA/(HK"CA), para Pe=10000 y Da=10 auna
distancia de penetracién de 0.5
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En las figuras IV.7.7 y IV.7.8 se puede observar que cuando el nimero de Péclet
toma el valor de 10000 y el nimero de Damkohler toma el valor de 1, la forma del perfil
de concentracion de la especie A es pricticamente el mismo para todos los valores de la
constante K, lo que significa que la influencia de los procesos de adsorcién y reaccion
quimica sobre el proceso global de transferencia de masa son despreciables. Sin embargo,
cuando el ndmero de Damkohler toma el valor de 10, se observa una reduccion en la
concentracion de la especie A en el interior e la pelicula indicando que la reaccién
quimica empieza a tener un efecto importante en el proceso de transferencia de masa. El

mismo fendmeno se presenta cuando el nimero de Péclet toma el valor de 50000.

El nimero de integraciones realizadas por el método de Rosenbrock de 4° orden
para el Péclet=50000 y Damkohler 1 y 10 varié en un rango de 2000 a 2750 usando un
tamafo de paso inicial de 0.00001. Para lograr el mismo grado de aproximacion, el
método de Runge-Kutta requiere aproximadamente de 50000 integraciones para

Péclet=10000 y alrededor de 300000 integraciones para Péclet=50000.
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Conclusiones

La solucién analitica del modelo propuesto para la absorcién sin y con reaccién
quimica, permitié encontrar los perfiles de concentracién de la especie A en el interior de
la pelicula de liquido. Es importante mencionar que el modelo se puede aplicar a
cualquier sistema Gas-Liquido y que para el caso de absorcidon con reaccién quimica, se
pueden considerar sistemas con cinética sencilla y compleja, ya que dichos modelos se

encuentran incluidos en la expresion dada por el niimero de Damkohler.

La aplicacion del método numérico de Diferencia Finita Centrada para la solucion
de los problemas de absorcién con y sin reaccidon quimica, proporciona resultados
aceptables. Sin embargo, es importante mencionar que este método presenta inestabilidad
conforme el nimero de Péclet aumenta (ver figuras 1V.3.2, IV.3.4, IV.3.6, IV.3.8 y
IV.3.10). Para resolver dichos problemas de inestabilidad y lograr que la solucién
aproximada diera buenos resultados, fue necesario incrementar el nimero de nodos y por
lo tanto el nimero de ecuaciones diferenciales ordinarias a 80. La solucién de dicho
sistema de ecuaciones se realiz6 mediante la aplicaciéon del método predictivo-correctivo
de Rosenbrock, el cual permitié reducir significativamente el tiempo de maquina
empleado en comparacion al tiempo empleado por el método de Runge-Kutta de 4°

orden.

La solucién analitica de los modelos propuestos para la absorcién sin y con
reaccion quimica, permitié conocer la importancia de la influencia de una reaccion
quimica sobre el proceso de transferencia de masa mediante el cdlculo del factor de
aumento. Para aquellos casos en los que el numero de Péclet < 1, el proceso global de

transferencia de masa estd gobernado por la reaccién quimica.
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