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Nomenclatura

A;  Argumento de la exponencial dentro de la ecuacion 111.B.28
A,  Primer componente de la suma del argumento de la funcién error complemento dentro
de la ecuacion 111.B.28
A;  Segundo componente de la suma del argumento de la funcién error complemento
dentro de la ecuacion 111.B.29
b  Simplificacién de constantes definido en la ecuacion I11.B.24c
C, Concentracion de la especie A
Cg  Concentracion de la especie B
Cgo Concentracion inicial de la especie B en la placa inferior
D, Coeficiente de difusividad de A en B
Da; Primer NUmero de Damkdhler (nUmero adimensional)
Da;; Segundo Numero de Damkdhler (nimero adimensional)
Dz, Coeficiente de difusividad de B en A
erfc  Funcién error complemento
f  Concentracion adimensional de la especie B
F,  Simplificacion de constantes definido en la ecuacion 111.B.24d
fi  Termino de fuerza externa de la ecuacion de Navier-Stokes
fx  Termino de la fuerza externa para el eje x
fy  Termino de la fuerza externa para el eje y
fz  Termino de la fuerza externa para el eje z
H Distancia entre placas
h  Simplificacion de constantes definido en la ecuacion 111.B.24a
i indice de notacion de cualquier vector.
k  Simplificacion de constantes definido en la ecuacion 111.B.24b
k;  Constante de reaccion
n  Numero total de componentes
P Presion del sistema
Pey Péclet de Masa (numero adimensional)
Rz Rapidez de reaccion de la especie B
Rpo Rapidez de reaccion inicial de la especie B
Variable transformada al espacio de Laplace
t Tiempo
v Velocidad de la placa superior
v, Componente en el eje x del perfil de velocidades
x  Variable asociada con el eje de coordenadas horizontal
¥y Variable asociada con el eje de coordenadas vertical
z  Variable asociada con el eje de coordenadas de profundidad
£ Simplificacién de constantes definido en la ecuacion 111.B.7
y  Variable adimensional asociada con el eje de coordenadas vertical



N3

DN v

Funcion Gamma

Variable de similitud

Término que asocia el fendbmeno de reaccion quimica y el cambio en el espacio para
el método numeérico de diferencias finitas

Variable adimensional asociada con el eje de coordenadas horizontal

Densidad del sistema

Variable auxiliar para expresar la integral de la ecuacion 11.B.56 como funcion Gamma

Término que asocia el fenomeno difusivo y el cambio en el espacio para el método
numeérico de diferencias finitas
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| Introduccion

Los fendmenos de transporte es el estudio sistematico y unificado de la transferencia de
momentum, energia y masa a través de un medio continuo. Para la ingenieria contemporanea,
en especial para la Ingenieria Quimica, es importante el estudio de estos para lograr analizar y
comprender el funcionamiento de los distintos equipos que se utilizan en la industria o en los
laboratorios.

Dentro de la disciplina de la Ingenieria Quimica, los fendmenos de transporte son utilizados
para el disefio, analisis y la comprension del mecanismo de operacion de diversos equipos de
transferencia de energia (como intercambiadores de calor de coraza y tubos, intercambiadores
de placas, aletas, etc.), equipos de separacion (torres de absorcidn, torres de destilacion,
membranas de intercambio ionico, etc.), equipos de bombeo (bombas y compresores) y el mas
importante para la disciplina, que son los equipos de transformacion quimica (reactores de lecho
empacado, reactores tubulares, reactores de tanque agitado, etc.).

En los equipos de transformacién quimica, ademas del fenbmeno quimico que ocurre que es la
reaccion, se presenta un proceso de transferencia de masa, ya sea por los mecanismos de
difusién o conveccion. A partir de un estudio detallado de los mecanismos de transferencia de
masa se puede determinar el perfil de concentraciones de una especie quimica dentro del
reactor.

Las propiedades fisicas del sistema van a jugar en papel importante como parametros dentro
de la determinacién del perfil de concentraciones como son el coeficiente de difusion, la
velocidad caracteristica del sistema, la longitud caracteristica del sistema; asi como también
influye el que se esté llevando una reaccidn quimica. La rapidez de reaccién dependera del tipo
de mecanismo en el cual se lleve a cabo la reaccidon quimica, la constante de reaccion, la
temperatura en la que se esté llevando acabo la reaccion, etc. Para este trabajo en especial
sera de mayor interés las reacciones quimicas autocataliticas.

Las reacciones autocataliticas son aquellas en las que el propio producto actiia como reactivo
(Izquierdo, Cunill, Ibarra, Trejo, & Fité, 2004). En un caso general en donde se tiene a la especie
A reaccionando con la especie B, pero el producto de estas es la especie B, tenemos una
reaccion autocatalitica como se muestra en la ecuacion I.1. La velocidad de reaccion de forma
general para la reaccion mencionada en la ecuacion 1.1, se muestra en la ecuacion 1.2. (Allen,
Brindley, & Merkin, 1996)

k1 (1.1D)
A+nB->(n+1)B
RB = kchCS (|2)



Se encuentran como ejemplos de reacciones autocataliticas dentro de mecanismos de los
siguientes casos:

e Reaccion de Belousv-Zhabotinskii (Epstein & Showalter, 1996).

e Reacciones de fermentacion debidas a la accion de algin microrganismo (Levenspiel,
Ingenieria de las Reacciones Quimicas, 2004).

e Hidrdlisis de esteres catalizadas por un acido (Ballesteros-Garcia, Claramunt-Vallespi,
Sanz del Castillo, & Teso-Vilar, 2001).

e Oxidacion de hidrogeno (Allen, Brindley, & Merkin, 1996) (Gray, Griffiths, & Scott, 1984).

e Reaccion yodato-arsenito (Allen, Brindley, & Merkin, 1996) (Karayannis, Tzouwara-
Karayanni, & Hadjiioannou, 1974).

El objetivo principal de este trabajo es plantear, analizar, resolver y comparar de forma tedrica
la distribucion de concentraciones en un sistema de flujos cortantes para los siguientes 3 casos:
transferencia de masa sin reaccién quimica, transferencia de masa con reaccion quimica de
primer orden y transferencia de masa con reaccion autocatalitica. Los objetivos secundarios son
los siguientes puntos:

e Aplicar métodos analiticos de solucion de ecuaciones diferenciales parciales para
obtencion del perfil de concentraciones en los casos en que sean posibles.

e Aplicar el método numérico de diferencias finitas para la obtencion del perfil de
concentraciones en los casos en que no se pueda utilizar un método analitico o se
complique, apoyado de rutinas o codigos programados en MATLAB.

e Analizar y comparar las soluciones obtenidas para los casos en donde se considera un
perfil de concentraciones contra el caso en donde so6lo se considera una velocidad
caracteristica constante.

Se desarrollara, para cada uno de los casos, dos propuestas de solucién, una en donde se
tomara en cuenta el perfil de velocidades que se obtendra del sistema y una segunda propuesta
de solucion en donde s6lo se tomara en cuenta una velocidad constante caracteristica del
sistema. Por la naturaleza matematica de la ecuacion de conservacion de masa por especie
guimica para este caso, se podra proponer en algunos casos una solucion analitica, pero
también se proponen soluciones numéricas basadas en el método numérico de diferencias
finitas. Estas propuestas de solucion se distribuyen a lo largo de los capitulos de esta tesis como
se indica:

e Capitulo Il. Difusion sin reaccion quimica, propuestas de solucién considerando el perfil
de velocidades y una velocidad caracteristica constante.

e Capitulo Ill. Difusién con reaccion quimica con cinética de primer orden, propuestas de
solucion considerando el perfil de velocidades y una velocidad caracteristica constante.

e Capitulo IV. Difusién con reaccion quimica autocatalitica, propuestas de solucion
considerando el perfil de velocidades y una velocidad caracteristica constante.
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Una vez planteadas las propuestas de solucion para todos los casos, se partird a hacer un
analisis comparativo entre ellos. El objetivo principal es observar la influencia de una reaccion
guimica autocatalitica en el sistema y observar la diferencia en el comportamiento con respecto
a los otros casos.

Para realizar este analisis, se tiene que plantear las soluciones de forma adimensional a partir
de variables caracteristicas 0 representativas que estén asociadas al sistema en estudio.
Planteando los problemas de esta forma se podra hacer un analisis mas general sin importar
que no se trate de un caso de reaccidn especifico. Variando el valor de los numeros
adimensionales resultantes en los problemas, se cambiara la influencia de efectos difusivos,
convectivos y de la reaccion quimica.

La hipétesis que se plantea es que cuando el valor del primero y segundo numeros de
Damkohler, que es son los numeros que comparan el efecto de la reaccién quimica contra el
efecto difusivo y el convectivo respectivamente, sean menor a uno el efecto de la reaccion
guimica autocatalitica serd minimo por lo que a estos valores se podra despreciar la reaccion
guimica. Y en contraste se piensa que cuando la reaccidén quimica domina sobre los efectos
convectivos y difusivos, es decir cuando tanto el primero y segundo nimeros de Damkdhler son
mayores a uno, las diferencias entre los tres casos seran notorias y vale la pena el tomar en
cuenta el término de reaccion quimica.

En segundo plano se analizara si la simplificacion que se hace en la propuesta de solucion en
donde sélo se considera una velocidad caracteristica constante difiere de forma dréastica de la
solucién que considera el perfil de velocidades o si esta simplificacion se puede considerar como
aceptable.



Il Transporte de masa por conveccién-difusion sin reaccion quimica

El objetivo de este capitulo es plantear el sistema, asi como las ecuaciones, en donde se
efectuara el fendmeno de difusion, descartando el efecto de una reaccion quimica. El sistema
fisico en donde se esta desarrollando el fenbmeno consiste en dos placas paralelas
horizontales, separadas una de la otra una distancia H. La placa inferior se encuentra fija, y en
ella se sabe que la concentracion de la especie B es constante e igual a Cp,. La placa superior
se encuentra en movimiento a una velocidad constante que se le nombrara v y es impermiable
al fluido. En la Figura 1.1 se muestra de forma grafica la ejemplificacion del sistema. Entre
ambas placas se encuentra un fluido que estd compuesta exclusivamente de la especie A 'y
tiene una concentracion de Cy.

T

P

Figura Il.1 Sistema con una sola placa en movimiento

Se deben tomar en cuenta las siguientes consideraciones para la resolucién del problema:

e Al fluido entre las placas se le debe considerar fluido newtoniano e incompresible.

e Se trata de un problema en estado estacionario, por lo que no es objeto de este trabajo
analizar la dependencia del fendmeno con respecto al tiempo.

e Las propiedades fisicas de la fase fluida se mantienen constantes, incluyendo también
al coeficiente de difusion Das.

e Se considera gue el flujo es laminar.



[I.LA Obtencidn del perfil de velocidades

En primera instancia, antes de resolver el problema de transferencia de masa, se obtendra el
perfil de velocidades del sistema. Por el movimiento que se plantea, el perfil de velocidades solo
tendra su componente en el eje x, en la ecuacion 11.A.1 se describe cOmo es la distribucion de
velocidades.

$=(v,,0,0) (A1)

La ecuacion II.LA.2 es la ecuacion general de conservacion de masa, de esta obtenemos la
informacion util para la obtencién del perfil de velocidades (Bird, Stewart, & Lightfoot,
Fendmenos de Transporte, 1976).

(I1.A.2)

d dpv, OJdpv dpv.
_,0+,0x+,0y+Pz

ot T ax "oy "oz 0

Partiendo de la ecuacion 11.A.2, hacemos las simplificaciones pertinentes de acuerdo a las
consideraciones que se han planteado. Como el sistema se encuentra en estado estacionario
y el fluido es incompresible, y como se describié previamente, no hay movimiento en las
componentes de los ejes y y z. Por lo tanto la ecuacion se reduce a la ecuacion 11.A.3. El
producto pv, representa el flux de masa, por lo tanto el significado fisico de la ecuacion anterior
es que todo el flujo de masa que entra por el eje x, sale.

apvx —0 (||A3)

0x

La ecuacion 11.A.3 es la derivada parcial de dos funciones. Como la derivada es un operador
lineal (Boyce & DiPrima, 2009), se hace uso de la propiedad donde la derivada de dos funciones
es igual al producto de la primera funcién por la derivada de la segunda funcion mas el producto
de la segunda funcién por la derivada de la segunda funcion. De esta forma se desarrolla la
expresion para obtener la ecuacion 11.A 4.

0pv, v, ap (ILA.4)

ax P Tge =0

Como se trata de un fluido incompresible, la densidad no varia con la posicion, por lo tanto el
segundo término de la ecuacién Il.A.4 tiene un valor de cero. Se muestra esto en la ecuacion
[I.LA.5.

ap (I.A.5)

=0
0x



Con la informacién de la ecuacion anterior, se puede reducir la ecuacion 1l.A.4 como se muestra
la ecuacion 11.A.6.

av I.A.6
p_x =0 ( )
0x
En la ecuacion II.A.6 se multiplica ambos miembros de la ecuacion por el inverso de la densidad,
dando como resultado la ecuacion 11.A.7.

v, (ILA.7)
— =0

d0x
La ecuacion II.A.7 expresa que el componente de la distribucion de velocidad en el eje x, no
depende de la coordenada x, estas mismas palabras se pueden expresar de forma matematica

como se expresa en la ecuacion I1.A.8.
vy # Uy (%) (1LA.8)

Tratandose de un fluido newtoniano e incompresible podemos comenzar la propuesta de
solucion partir de la ecuacion de Navier-Stokes que se muestra en la ecuaciéon 11.A.9 (Bird,
Stewart, & Lightfoot, Fendmenos de Transporte, 1976).

avi avi aoP azvi (”Ag)

Pat TP Gx, T T ox  Homen, P

Pasamos la ecuacion 11.LA.9 de notacion de indices a la forma desarrollada, obteniendo 3
ecuaciones para cada una de las coordenadas cartesianas como se indica en el conjunto de
ecuaciones I1.A.10.

v, v, v, v, (II.LA.10a)
PW*P(”xﬁ”yWHZa—z)
oP 0%v, N 0%v, N 0%v, N
~ Tax TH\ a2 oy? = 0z2 PBx
av av ov av (11LA.10b)
Y - Y 4
pat+p<xa +vyay+vZa>

av, ( av, dav, avz) (11.A.10c)




Siendo que se trata de un problema en estado estacionario, la velocidad del sistema no depende
del tiempo. Por lo tanto la derivada parcial de la velocidad con respecto al tiempo tiene un valor
de cero, como se muestra en el conjunto de ecuaciones II.A.11.

oV, (Il.A.11a)
— 7 = O

ot

v, (I.A.11b)
_ = 0

ot

v, (Il.A.11c)
—Z2-0

at

Considerando lo enunciado en el conjunto de ecuaciones I1l.A.11, las ecuaciones de
conservacion de movimiento se reducen como se enuncia en el conjunto de ecuaciones 11.A.12.

0V, 0V, 0V, oP 0%v, 0%v, 0%, (1.A.12a)
p(”’f ax "oy TV az)__ﬁ <6x2 toy2 T o2 ) T PIx

(I.A.12b)

av ov. v aP d2%v, 0%v, 0%v
'y y y\_ oF y 'y 'y
,0< >_ 6y+’u<6x2+6y2+622>+pgy

v, oV, ov, oP 0%v, 0%v, 0%y, (1.A.12c¢)
p(”’“ ) _E+“<ax2+ay2+az2 HLCE

Para esté sistema en patrticular, la aceleracién de la gravedad se define como se muestra en el
conjunto de ecuaciones II.A.13.

gy =0 (Il.A.13a)
gy =—g (II.A.13b)
g, =0 (I.A.13c)

Sustituyendo el valor de los componentes de la aceleracion de la gravedad del conjunto de
ecuaciones I.A.13 en su respectiva ecuacion, se obtiene el conjunto de ecuaciones II.A.14.

0V, 0V, 0V, oP 0%v, 0%v, 0%v, (1.A.14a)
p(”x ax "oy TV az) = ax+”<ax2 o5z T oz

ov. ov. ov oP 0%v, 0%v, 0%v (1.A.14b)
y y y\_ _9F y y v\ _
p( >_ +’“‘<ax2+ay2+az2> Py



(vavz+v 4+ v =——+ +
P\ ax "oy T, 9z ox2  9y? | 922

ov. avz) _ 0P <62vz 0%v, N 62v2> (I1.A.14c)

La ecuacion de interés para este caso es la ecuacion Il.A.14a, ya que describe el movimiento
en direccion del eje x. De la ecuacion Il.A.1, se sabe que los componentes del perfil de
velocidades en el eje y y en el eje z son igual a cero. De la ecuacion de 11.A.8, se sabe que la
dependencia del componente v, del perfil de velocidades no depende de x, por lo tanto la
derivada parcial de la velocidad en el eje x con respecto a x es igual a cero por continuidad
como se muestra en la ecuacion I1.A.15.

v, (ILA.15)

— =0

d0x
La ecuacion Il.A.14a, tomando en cuenta las consideraciones de las ecuaciones Il.A.1, ILA8 'y
[I.A.15, se puede reducir a la ecuacién I1.A.16.

oP 0%v, 0%v, 0%v, (11.A.16)
0=——
ax+“<ax2 Tz T az2>

El movimiento del fluido dentro de las placas es consecuencia del movimiento de la placa
superior, no existe ningun gradiente de presiones que mueva al fluido, por lo tanto este término
es igual a cero, como se presenta en la ecuacion 11.A.17.

oP (ILA.17)
— =0
0x

Tomando en cuenta la ecuacién anterior, la ecuacion I1.A.16 se puede reducir en la ecuacién
[ILA.18. Multiplicando la ecuacion 11.A.18 en ambos lados por el inverso de la viscosidad,
obteniendo como resultado la ecuacion 11.A.19.

0%v, 0%v, 0%, (1.A.18)
H((’)xz + dy? + 622>_ 0
0%v, 0%vy  0%v, 0 (1.A.19)

0x? * dy? * 0z?

La componente de la velocidad en el eje x no depende de la coordenada x como se menciona
en la ecuacion 11.A.8, ademas se desprecia la variacion del movimiento de x con respecto al eje
z. Por lo tanto la ecuacion 11.A.19 se reduce a la ecuacion 11.A.20.

0%, _ o (Il.A.20)
dy? B




De la figura 1.1 y de la descripcion del sistema, se puede obtener las condiciones de frontera.
El conjunto de ecuaciones 11.A.21 nos muestra las condiciones de frontera que debe de respetar
en el modelo de conservacion de movimiento:

v,(x,0) = 0 (I.A.21a)
v,(x,H) =v (1LA.21b)

La ecuacion 11.A.20 ya solo depende de una variable, por lo tanto se puede expresar como una
ecuacion diferencial ordinaria como se muestra en la ecuacion 11.A.22. Se procedera a resolver
la ecuacion por medio del método de variable separable. La ecuacion 11.A.22, se pone en su
forma diferencial como se muestra en la ecuacion 11.A.23. Se integra la ecuacion de ambos
lados, como se muestra en la ecuacion 11.A.24, y se obtiene el resultado que muestra la ecuacion
[I.LA.25. La ecuacién anterior, de igual forma se pone en su forma diferencial como se muestra
en la ecuacion 11.A.26, se integra como se muestra en la ecuacion Il.LA.27 y la solucién es la
ecuacion 11.A.28

d?v,
= II.A.22
e 0 ( )
d
d (ﬁ) = ¢, (1.A.23)
dy
dv
f d (d—;) = (I1.A.24)
d
S _ ¢ (I.A.25)
dy
dv, = c;dy (I1.A.26)
Jdvx = jcldy (ILA.27)
Uy =01yt (1.A.28)

A la ecuacion I1.A.28 se le aplica la condicion de frontera expresada en la ecuacion II.A.21a, se
sustituyen los valores como se muestra en la ecuacion 11.A.29, dando como resultado la
ecuacion I1.A.30 que inmediatamente se le va a aplicar la condicion de frontera expresada en la
ecuacion 1.A.21b, sustituyendo como se indica en la ecuacion 11.A.31. El perfil de velocidades
resultante esta expresada la ecuacion I1.A.32.



0 = Cl(O) + Cz = Cz == 0 (||A29)

Ve = C1Y (11.A.30)

v=cH = ¢ =% (I.A.31)
v

b=y (1.A.32)

[I.LB Obtencion del perfil de Concentracion del sistema considerando el perfil de
velocidades

El siguiente paso es encontrar el perfil de concentraciones de la especie B, partiendo de un
balance de materia por componente. De acuerdo a la figura Il.1, entre las placas del sistema
hay un fluido que su composicién consiste de la especie A, y en la placa inferior, en la
coordenada cero del eje y y a partir de la coordenada cero del eje x, se encuentra una
concentracion constante de la especie B. La cantidad de B que se disuelve no altera las
propiedades de A, y B es poco soluble en A.

Con las consideraciones tomadas en cuenta para la obtencién del perfil de velocidades, se
partira de la ecuacion de continuidad para coordenadas rectangulares con densidad y
coeficiente de difusiébn constante mostrada en la Ecuacion I1.B.1. (Bird, Stewart, & Lightfoot,
Fenomenos de Transporte, 1976)

dCg < dCg d0Cg OCB> <GZCB GZCB GZCB
= Upp

il R I1.B.1
ot T\n gy TGy TGy 6x2+6y2+622>+ 5 (1B)

En este capitulo se esta tratando con un transporte de masa sin ninguna reaccidén quimica,
mostrando la condicion en la ecuacion I1.B.2. El sistema se encuentra en estado estacionario,
como se muestra en la condicion 11.B.3. De la ecuacion Il.A.1 sabemos que el perfil de
velocidades sélo tiene componente en x.

Rz =0 (1.B.2)
9Cy

_ 11.B.3
n 0 ( )
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Con las condiciones mencionadas, se puede reducir la ecuacion 11.B.1 a la ecuacion 11.B.4.

aCs ((’)ZCB 92C, aZCB> (1B.4)

Vx gy T Pa\ Gz T 0y? Tz

Observando la figura 1.1, se puede deducir que el efecto de la difusion sera mayor en el eje y
con respecto al eje x. La razon principal es que el eje x se encontrard mayormente influenciado
por el efecto convectivo debido a que la velocidad el fluido se encuentra en esa direccion. Como
se muestra en la expresion 11.B.5, el efecto difusivo va a ser mucho mayor en el eje y. Por el
otro lado, como se esté estudiando el comportamiento del sistema en el plano, se ignorara el
efecto sobre el eje z, como se muestra en la ecuacion I1.B.6.

92C;  9%C

ax,f « ayf (11.B.5)
92C;
—7=0 (I1.B.6)

La ecuacion 11.B.4 queda reducida a la ecuacion 11.B.7. A partir de esta ecuacion se proponen
dos métodos de solucidn de la ecuacion para obtener el perfil de concentraciones.

aCs 92Cy

UXW: DAB ayz (IIB?)

El primer método de solucién, comprende en un método de cambio de variable, tomando en
cuenta el cambio de la velocidad con respecto a su posicion en el eje y como se describe en el
perfil de velocidades calculado en la seccion, descrito en la ecuacion I1.A.32. El segundo método
gue se esta presentando, se utilizara la transformada de Laplace para simplificar la ecuacién de
una ecuacion diferencial parcial a una ecuacion diferencial ordinaria en el espacio de Laplace,
esto sélo lo podemos hacer suponiendo que la velocidad asociada al fenbmeno convectivo es
constante en el sistema.

Las condiciones de frontera, de acuerdo a la figura Il.1, son las enunciadas en el conjunto de
ecuaciones I1.B.8 y la ecuacioén 11.B.9.

Cy(x,0) = Cpo (1.B.8a)
aCg(x, H) (11.B.8b)
— =0

dy
C(0,y) =0 (1.B.9)
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Resolviendo por el primer método, el cambio de variable propuesto para este problema es pasar
de un problema de tres variables a uno de dos, combinado dos de las variables originales en
una sola. Estas variables propuestas son adimensionales, se enuncian en la ecuacion 11.B.10
y 11.B.11 (Bird, Stewart, & Lightfoot, Transport Phenomena, 2002). La variable propuesta en la
ecuacion 11.B.10 se trata de una variable de similitud que combina en una sola variable dos
variables en una sola, y esto es posible gracias al principio de similaridad que se deriva a partir
de condiciones de similaridad geométrica (Logan, 2008).

v
_ B.10
"_y<9HDABx) (11.B.10)
Cp
fm) = o (1.B.11)

Por medio de la regla de la cadena, se cambian las variables de la ecuacion I.B.7 a las
propuestas, como se muestra en el conjunto de ecuaciones 11.B.12.

9Cs _dCy df om

0Cs _dCs df On (I1.B.12b)

dy df dn dy o
0%Cp = @i(dﬁﬂ@_ﬂ) (11.B.12¢)
dy? dyon\df dn 9y o

Se obtienen las derivadas de las nuevas variables para después poder sustituirlas en la
ecuacion 11.B.7. En el conjunto de ecuaciones I1.B.12 se tiene el célculo de las derivadas de la
variable de similitud n con respecto a x y y como se muestra en las ecuaciones 11.B.13 y 11.B14
respectivamente, asi como de la variable de la concentracion de B con respecto a la
concentracion adimensional, como se muestra en la ecuacion 11.B.15.

1 1
on _ (L)%,(_lx-%) _ _1<;)3y1 (1.B.13)
ax 9'H.DAB 3 3 9'H'DAB'x X
1
on _ (#)3 (I1.B.14)
ay 9 - H " DAB ' X
dCp
2F = o (11.B.15)
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En primera instancia se sustituyen las derivadas de las ecuaciones 11.B.13, 11.B.14 y 11.B.15 en
los términos diferenciales de la ecuacion 11.B.7 dando como resultado las ecuaciones 11.B.16,
[1.B.17 y 11.B.18 respectivamente.

1
9Cp _ _5301(4)3y1ﬁ (11.B.16)
d0x 3\9-H: Dyg-x x dn
1
9% _ ¢ (;>3ﬂ (1.B.17)
dy 9-H-Dyg-x/ dn
2 2 2
0%s _ CBO( v )3d ! (11.B.18)
dy? 9-H-Dyg-x/ dn?

Se sustituye los valores de las ecuaciones 11.B.16 y 11.B.18 en la ecuacion 11.B.7 dando como
resultado la ecuacion 11.B.19.

1 2

1 v 3 1df v 3d?f

_ v y 1o (1.B.19)
vxCBO3(9-H-DAB-x) x on ABCB°(9-H-DAB-x) dn?

De la ecuacion I1.A.32 se sustituye el valor de la velocidad v, para obtener la ecuacion 11.B.20.
Se despeja la variable y de la expresion de la variable de similitud n, que se expresa en la
ecuacion 11.B.21.

1 2
v 1 v 3 1df v 3d?*f
v v N lag_, (11.B.20)
HyCB°3(9-H-DAB-x) Yy dn ABCBO(9-H-DAB-x) dn?
1
v 3
—n(—% (11.B.21)
Y n<9HDABX)

Se sustituye sélo una variable y de la ecuacion, la otra se utilizard para completar una variable
de similitud n. La ecuacion resultante sera la ecuacion 11.B.22. Se acomodan términos comunes
y se divide la ecuacion entre Cg,, €l resultado se muestra en la ecuacion 11.B.23.

1 2
v v -3 11 df v 3d?%f
vV 228 (11.B.22)
H (9 H DABx) Cro 3x "dn a5 Cro (9 “H - Dyp -x) dn?
1 2
1 2 2
_lv oo (L) 1, ( v )3d f (1.B.23)
3H 9H Dygx) xdn 9-H:Dyg-x/ dn?

1

)3, obteniendo como resultado la ecuacion

Se multiplica toda la ecuacion por el término (
9H Dygx

[1.B.24. Se multiplica nuevamente por nueve toda la ecuacion anterior y también se eliminan
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términos semejantes como D,g, x, v, H; el resultado se ve plasmado en la ecuacion 11.B.25. Y
acomodando la ecuacion de forma algebraica se obtiene la ecuacion 11.B.26, que es una
ecuacion diferencial ordinaria.

1 1d d?
AN L (11.B.24)
3H ' xdn 9 H D,p x dn?
df d?
2 _ S (I1.B.25)
dn dn?
d*f , af
&J = 1.B.26
Gz 3 g =0 ( )

Para resolver la ecuacion 11.B.26, se utiliza el método de reduccion de orden. Para la reduccion
de orden, se propone una variable temporal como se muestra en la ecuacion 11.B.27. Como la
variable ¢ es equivalente a la primera derivada de nuestra variable f, la derivada de ¢ es igual
a la segunda derivada de f, tal como se expresa en la ecuacion 11.B.28.

df
37 =9 (11.B.27)
d’f d¢

Se sustituye la nueva variable ¢ en la ecuacion 11.B.26, el resultado se muestra en la ecuacién
[1.B.29. Esta ultima se puede resolver mediante separacion de variables. Se divide la ecuacion
I1.B.29 entre ¢ y se resta de ambos lados de la ecuacion el término de 3n* como se muestra en
la ecuacion 11.B.30. Y después se escribe la ecuacion en su forma diferencial como se muestra
en la ecuacion 11.B.31.

de ~
30 =0 (11.B.29)
1d¢
—— = -37p? 11.B.30
% dn n ( )
%dcp = —3n%dn (11.B.31)

La ecuacion 11.B.31 se puede integrar de ambos lados como se muestra en la ecuacion 11.B.32,
se resuelven las integrales y se obtiene la ecuacion 11.B.33. A la ecuacion anterior se resta de
ambos lados el logaritmo natural de la constante ¢; como se muestra en la ecuacién 11.B.34. Por
las propiedades de los logaritmos donde la resta de los logaritmos de dos argumentos es igual
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al logaritmo del cociente de los argumentos, concepto que se utiliza en la ecuacion 11.B.34, y da
como resultado la ecuacion 11.B.35. Se utiliza la operacion inversa del logaritmo natural, que es
la funcion exponencial en ambos lados de la ecuacion y se obtiene la ecuacion 11.B.36. Se
multiplica toda la ecuacién por la constante ¢; dando como resultado la ecuacion 11.B.37.

1 — _ 2
f5d¢ _f 3 n2dn (11.B.32)
Ing = —n3 + Incy (1.B.33)
Ing — Inc, = —n3 (11.B.34)
L. (11.B.35)

€1

%: e’ (1.B.36)
6 =cem (1.B.37)

La ecuacion 11.B.37 es una solucion parcial al problema, ya que se tiene que solucionar la
ecuacion diferencial original que es la ecuacion 11.B.26. Utilizando las igualdades plasmadas en
las ecuaciones 11.B.27 y 11.B.28 se regresa a la ecuacion 11.B.37 a las variables requeridas para
resolver el problema, como se muestra en la ecuacion 11.B.38. Se escribe la ecuacion anterior
en su forma diferencial para resolver la ecuacion diferencial, y da como resultado la ecuacion
11.B.39. Se integra la ecuacién anterior de ambos lados obteniendo la ecuacion 11.B.40, del lado
izquierdo la integral es muy sencilla, sin embargo la integral del lado derecho no tiene una
solucion, por lo tanto esta solucidn general la expresamos como esta en la ecuacion 11.B.41.

ar = are n (1.B.38)
df = c,e ™ dn (1.B.39)
fdf = clfe‘"3d77 (11.B.40)
n 3
f= le e”dn+c, (11.B.41)
0
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En las ecuaciones 11.B.8 y 11.B.9 se expresan las condiciones de frontera, a estas también se
les tiene que aplicar el cambio de variable. La condicion de frontera que se expresa en la
ecuacion 11.B.8b, se puede interpretar que no hay cambio de concentracion en el limite superior
del sistema en donde la placa se encuentra en movimiento. Se puede expresar también, que
mientras mas lejos de la placa nos encontremos, como ya no va a existir variacion, es decir, se
tiene una concentracion Cp contanste. Para facilitar la conbinacibn que mencionaremos
acontinuacion, se establece que la concentracion constante sera de cero, por lo tanto se puede
expresar este limite de frontera como se encuentra en la ecuacion 11.B.42.

Cy (x,y—>00) =0 (11.B.42)

De esta forma se puede dar inicio a cambiar de variables las condiciones de frontera. La
condicion de frontera de la ecuacion 11.B.8a, al realizar el cambio de variable queda como estéa
indicado en la ecuacion 11.B.43. De las condiciones de frontera en 11.B.42 y 11.B.9, al realizar el
cambio de variable, se obtiene una sola condicion de frontera, que es la que se plasma en la
ecuacion 11.B.44.

fO)=1 (11.B.43)

f(n— o) =0 (11.B.44)

Evaluando la condicion de frontera 11.B.44 en la ecuacion 11.B.41, se tiene como resultado la
ecuacion 11.B.45. De la ecuacion anterior se resta de ambos lados ¢, y ademas multiplicamos la
ecuaciéon por uno negativo (-1), y se obtiene el valor de ¢, como se muestra en la ecuacion
11.B.46.

0= clf e dn +c, (11.B.45)
0
Cy = —clf e"’3dn (11.B.46)
0
Se sustituye el valor de la constante ¢, de la ecuacion 11.B.46 en la ecuacion de 11.B.41,
obteniendo la ecuacion 11.B.47. De la ecuacién anterior se puede factorizar la constante cidel

lado izquierdo de la ecuacion, obteniendo la ecuacién 11.B.48; de esta ecuacion también del lado
izquierdo se factoriza un uno negativo (-1), obteniendo la ecuacién 11.B.49.
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11 o
f= le e‘”gdn - clf e‘"3dr] (11.B.47)
0 0

f=a (fne‘”gdn - fooe‘"3dn> (11.B.48)
0 0

f=-a (fwe‘”gdn — fne‘"3dn> (11.B.49)
0 0

Ahora se evalla la condicion de frontera 11.B.43 en la ecuacion 11.B.49, se obtiene la ecuacion
[1.B.50. Cualquier integral evaluada tanto en limites superiores como inferiores en el mismo
punto es cero, por eso es cero el valor de la segunda integral, obteniendo la ecuacion I1.B.51.
Se divide la ecuacion por la integral valuada de cero a infinito de la funcion exponencial elevada
a menos n°, y multiplicamos toda la ecuacion por uno negativo (-1), obteniendo el valor de la
constante ci descrita en la ecuacion 11.B.52

o) 0
1=—q (f e " dn —f e"73dn> (11.B.50)
0 0

1=—¢ <fooe—"3dn) (1.B.51)
0

1

€= ———5
L [Cedn

(11.B.52)

Se sustituye el valor de la constante c1 como se expresa en la ecuacion 11.B.52 en la ecuacion
11.B.49, obteniendo la ecuacion 11.B.53. Esta ecuacion se puede simplificar mas, al estarse
restando integrales de la misma funcién pero de diferentes limites de valuacion, se puede hacer
de esta resta de integrales una misma integral. Viéndolo de forma geométrica, al restar las
integrales, se esta restando el area que va de cero a n del area de va de cero a infinito, por lo
tanto solo se esta sumando el area que va de n a infinito. La ecuacién simplificada se puede
observar en la ecuacion 11.B.54

1 © s R
f=_<_f0me_—’73dn><jo e dT]—JO e " dn) (11.B.53)

Ooc—:'_”3d77
f= f"oo : (11.B.54)
Jo edn

La integral que se encuentra en el divisor de la ecuacion 11.B.54, se puede expresar en términos
de la funcion Gamma. La definicion de la funcion Gamma es la que se encuentra en la ecuacion
[1.B.55 (Abramowitz & Stegun, 1972).
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I'(n) = foorn‘l e 'dr (11.B.55)
0

Bajo un cambio de variable se transforma la integral que se muestra en la ecuacion 11.B.56 a
una integral en términos de la definicion de la funcion Gamma. El cambio de variable propuesto
es el que se muestra en la ecuacion I1.B.57. De la ecuacion anterior se obtiene la diferencial de
la nueva variable T como se muestra en la ecuacion I1.B.58, se despeja la diferencial dn, como
se muestra en la ecuacion 11.B.59. Para completar el cambio de variable, se debe sustituir el

, . . ., 2
valor de n* en términos de la variable 7, para ello se eleva la ecuacion 11.B.57 al exponente 3V

se obtiene la ecuaciéon 11.B.60. Se sustituye la ecuacion 11.B.60 en la ecuacién 11.B.59 vy
obtenemos la ecuacion 11.B.61.

f e "dn (11.B.56)
0

T=n3 (1.B.57)

dt = 3n%dn (11.B.58)
dt

= 11.B.59

dn 372 ( )

n? = 3 (11.B.60)
dt

dn = — (11.B.61)
3713

Se sustituyen las ecuaciones 11.B.57 y I1.B.61 a los términos correspondientes en la ecuacién
[1.B.56, con un poco de algebra se acomoda la expresion para dar como resultado la ecuacion
11.B.62. Por la propiedad del operador lineal de la integral, que dice que la integral de una funcién
multiplicada por una constante es igual a la constante multiplicada por la integral de la funcion,
de tal forma que queda la ecuacién 11.B.63. Con la estructura parecida a la que tiene la ecuacion
[1.B.55, se procede a calcular el valor de n, como se muestra en la ecuacion 11.B.64. Conociendo
este valor se puede sustituir la ecuacion 11.B.63 por la ecuacion 11.B.65

f =1 3 e 't (11.B.62)
o 3

1(* _2

—J T 3 e tdr (11.B.63)
3Jo
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(11.B.64)

%r(—) (11.B.65)

En la ecuacion 11.B.66 (Abramowitz & Stegun, 1972) muestra una relacion general que podemos
utilizar para simplificar la ecuacion 11.B.65, que al sustituirla da por resultado la ecuacion 11.B.67

nf(n) =T(n+1) (11.B.66)

Lme-n3dn =T (g) (1.B.67)

Se sustituye la ecuacion 11.B.67 en la ecuacion 11.B.54, obteniendo asi la ecuacion 11.B.68. El
valor numérico de la funcion gamma de gse conoce y se reporta con un valor aproximado de
0.892979511 (Abramowitz & Stegun, 1972).
[Z e dn
f= i/
4

r(3)

Para poder evaluar la ecuacion 11.B.68, se desarroll6 un cédigo de MATLAB en donde por medio

(1.B.68)

del método de integracién de Simpson g(ver cbdigo de la seccion VIIILA.1) para la integracion

de a integral del punto deseado a infinito la funcion e~’. Siendo este método utilizado
comunmente para integrales con limites finitos, se realizaron varias pruebas y se determiné que
con el limite igual a 9, se obtenia un resultado valido para el nimero de cifras significativas
utilizadas. Para probar el codigo, se utilizé la integracion de la funcién de cero a infinito como

. ., 4 . s
lo establece la igualdad de la funcibn gamma de 5 COMo se muestra en la ecuacion 11.B.67, y el

valor que da como resultado es de 0.89298 por redondeo del programa. Para tener resultados
congruentes se utilizara el valor del 0.89298, que coincide con el valor reportado redondeado a
5 cifras significativas.

Para poder facilitar el andlisis numérico y fisico, se propone escribir el cambio de variable de la
ecuacion 11.B.10 en funcion de numeros adimensionales asociados con el fendmeno de
transferencia de masa. Dentro de la raiz cabica, multiplicamos por la unidad expresada en forma
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. H? ., ., . )
del cociente — Como se muestra en la ecuacion 11.B.69 De la ecuacion anterior se asocian las

constantes H en el denominador en un soélo término, mientras que en el numerador se separa
el término H y también se separa en otro cociente el termino de x como esté indicado en la
ecuacion 11.B.70. En la ecuacion anterior se puede notar que tenemos la estructura del nUmero
de Péclet de masa, que es el numero adimensional donde se puede comparar la influencia entre
el fendmeno difusivo y el fendmeno convectivo como se muestra en su definicion en la ecuacion
[1.B.70. En el numerador se componente del termino asociado al fendbmeno convectivo
compuesto de una velocidad caracteristica, que en este caso es la velocidad de la placa
superior, y de una longitud caracteristica, que en este caso es la distancia entre las placas; en
el denominador se presenta el termino asociado al fenomeno difusivo compuesto del coeficiente
de difusion entre la especie Ay B.

_ (11.B.69)
7= y<9HDMxIV
1
vH 3
_ (1.B.70)
n= y<9 Dup xH3>
vH
Pey = — (11.B.71)
DAB

Sustituyendo la ecuacion 11.B.71 en la ecuacion 11.B.70, se obtiene la ecuacién I1.B.72. De la
., . , . , . 1 1 . .,
ecuacion anterior, sale de la raiz cubica el término el solamente como = obteniendo la ecuacion

11.B.73. Proponemos dos variables adimensionales asociadas a los ejes y y x, las cuales se
plasman en las ecuaciones 11.B.74 y 11.B.75.

1
3

_ . (Pem H (1.B.72)
”_y(9 xH%
_ Y (Pem H\3 1.B.73
n_H<9 x) ( )
yz% (11.B.74)
5:% (1.B.75)

Finalmente se sustituyen las ecuaciones I1.B.74 y 11.B.75 en la ecuacion 11.B.73, para obtener la
solucion de forma adimensional, con la que se realizara el analisis del problema, esta solucion
se indica en la ecuacion 11.B.76
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Peu 1) (1.B.76)

[I.C Obtencidn del perfil de concentraciones del sistema considerando una velocidad
caracteristica constante

La segunda propuesta para dar solucion a la ecuaciéon diferencial requiere suponer que la
velocidad del sistema es constante y esta asociada al sistema. Partiendo de la ecuacion I1.B.7,
sabiendo que v, es constante e igual a la velocidad de la placa superior, como se muestra en
la ecuacion 11.C.1, se elige resolverla a través del método de transformada de Laplace. Como
es constante, a la ecuacion I1.B.7 la se multiplica por el inverso de v, dando como resultado la
ecuacion II.C.2. Para facilita el algebra el cociente del coeficiente de difusion entre la velocidad
en x, lo se convierte en la variable alfa a como se indica en la ecuacion 11.C.3. Se sustituye el
cociente por alfa en la ecuacion I1.C.2 y se resta de ambos lados la derivada de la concentracion
con respecto a la variable x de ambos lados de la ecuacion, como resultado obtenemos la
ecuacion 11.C.4.

Ve =V (I.c.1)
dCz  Dap 0%C
5_A5" B (1.C.2)
ox v dy?
T (1.C.3)
v
02Cy  9Cy
_ 2B _ 1.C.4
“557 " ox 0 (.c.4)

Se aplica la transformada de Laplace a la ecuacion 11.C.4, se tiene como resultado la ecuacion
[I.C.5. Como se tienen dos variables para esta ecuacion diferencial, la transformada sélo se
aplicara para una de ellas que en este caso se selecciona la variable x. Con esta transformacion
lo que se pretende obtener es una ecuacion diferencial ordinaria de segundo orden. Alfa es una
constante, por lo tanto, como la transformada de Laplace es un operador lineal (Boyce &
DiPrima, 2009) se utiliza la propiedad donde se enuncia que la transformada de una funcién
por una constante es igual a la constante por la transformada de la funcién, como se muestra
en la ecuacion 11.C.6 (Grossman, 2007). Se obtienen las transformadas de las funciones en la
ecuacion diferencial, como se muestra en la ecuacion 11.C.7, con ayuda de la tabla 1 del anexo
2, para este caso en particular el renglén 1. Como se sabe que el valor de la condicion de
frontera enunciada anteriormente en la ecuacion I1.B.9 es cero, la ecuacion se reduce alall.C.8.
Multiplicamos la ecuacién anterior por el inverso de alfa, obteniendo la ecuacion I11.C.9.
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L(aach> —L(aﬁ> = £(0) (1.C.5)

dy dx
al (a;chB) -y (aa%) = £(0) (1.C.6)
af}% — (sCs = C(0,)) =0 (I.C.7)
a‘fyéf —sC;=0 (11.C.8)
C:yC;B - EC“B —0 (1.C.9)

La ecuacioén 11.C.9 es una ecuacion ordinaria homogénea de segundo orden; obtener su solucion
es relativamente sencillo. Lo primero es obtener las raices de su polinomio caracteristico como
se muestra en la ecuacion I1.C.10. Para este polinomio caracteristico se obtienen dos raices
reales diferentes de si mismas, que se muestran en la ecuacién I1.C.11, por lo que se propone
que la solucion general de la ecuacion diferencial en 11.C.9 tenga la forma que se muestra en la
ecuacion 11.C.12,

S

mZ_E:O (.C.10)
S
my, =% p (I.C.11)
S S
Gy = e 1 el (1.C.12)

Las condiciones de frontera enunciadas en las ecuaciones I1.B.8a y 11.B.44, también deben de
transformase al espacio de Laplace, para poder encontrar la solucion particular del problema.
Al transformarse las condiciones de frontera, con ayuda de la Tabla VIII.1 de la seccién VIII.B,
guedan como se indica en el conjunto de ecuaciones I11.C.13.

) C
Cs(5,0) ==~ (1.C.13a)

Cs(s,y = ©) = Cp finita (11.C.13b)
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Primero se aplica la condicion de frontera 11.C.13b en la ecuacion 11.C.12 como se muestra en
la ecuacion 11.C.14. Cuando la funcion exponencial, tiende a infinito por el lado negativo, esta
funcidén decrece hasta cero, por lo tanto se puede reducir la expresion a la ecuaciéon 11.C.15.
Cuando el argumento de la funcion exponencial tiende a infinito, la funcién tiende a infinito por
lo tanto para que se cumpla la condicion de frontera el valor de la constante ¢, tiene que ser
igual a cero como se muestra en la ecuacion 11.C.16. Sustituyendo el valor de la constante, la
ecuacion 11.C.12 se transforma en la ecuacion 11.C.17.

0= cle°°\/§ tope e (1.C.14)
0= c e\ (1..C.15)

¢, =0 (1.C.16)

Cp = cze_y\/% (1.C.17)

Ahora se aplica la condicion de frontera I1.C.13a en la ecuacion 11.C.17 como se muestra en la
ecuacion 11.C.18. Cuando el argumento de la funcién exponencial es igual a cero, el valor de la
funcién es igual a uno, por lo tanto sabemos que el valor de ¢, es el que se muestra en la
ecuacion I1.C.19. Ahora so6lo se sustituye la ecuacién anterior en la ecuacién 11.C.17, se obtiene
la solucion a la ecuacién diferencial en la ecuacion 11.C.20, pero aun en el espacio de Laplace.

% N (1.C.18)
., = 2B (11.C.19)

S
¢, = Cao 22 (11.C.20)

Solo resta aplicar la transformada inversa de Laplace para obtener el resultado de la ecuacion.
En la Tabla VIII.1 de la seccion VIII.B, se encuentra una la tabla que relaciona a la funcion y a
su transformada, para terminar de resolver la ecuacion diferencial.

Empezamos el proceso de antitransformacion de la ecuacion 11.C.20, como se esta indicado en
la ecuacion 11.C.21. La antitransformada es una operacion lineal, por lo tanto la antitransformada
de una constante por una funcién es igual a la constante por la antitransformada de la funcién,
aplicando este principio se puede expresar la ecuacién como se muestra en la ecuacion 11.C.22.
Para comparar la funcion con el renglén 2 de la Tabla VIll.1de la seccién VIII.B, con nuestra
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ecuacion 11.C.22, se debe de conocer el valor de la constante a, ese valor esta plasmado en la
ecuacion 11.C.23.

LY(Cp) =L (ﬁe‘yj% (1.C.21)

S
L7(C5) = CpoL™? (%e_y\/%> (11.C.22)

_Y
a= (11.C.23)

De esta forma se puede antitransformar la ecuacion 11.C.22, y se tiene como resultado la
ecuacion 11.C.24. Y se sustituye el valor de alfa (a) de la ecuacion 11.C.3, se obtiene la ecuacién
I1.C.25.

Cg = CBoefrc( ) (11.C.24)

y
2Va x

Cp = Cpoefrc L\ (11.C.25)

2 [P

La ecuacion 11.C.25 se reacomoda de tal manera que contenga el numero adimensional llamado
Péclet de masa, que se define como se muestra en la ecuacion 11.B.71, nimero adimensional
que esta asociado al fenédmeno de transferencia de masa. Se divide la ecuacion anteriormente
mencionada entre la concentracién inicial de la especie B en la placa inferior Cso, cOmo se
muestra en la ecuacion [1.C.26. Se propone una variable adimensional asociada a la
concentracion de la especie B en el sistema muy parecida a la que se muestra en la ecuacion
[1.B.11, la nueva variable esta definida en la ecuacién 11.C.27, sélo que ésta no sera funcion de
la variable adimensional n. Sustituyendo la ecuacion anterior en la ecuacion 11.C.26 obtenemos
la ecuacion 11.C.28.

c \
c_B = efrc| —2 (11.C.26)
BO 2 DA;BX/
v
C
f= C—B (I1.C.27)
BO
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R

Z%x

f =efrc (11.C.28)

Ahora dentro del argumento del complemento de la funcion error, en el radicando, se multiplica
. . H? . ..
por la unidad expresada en forma del cociente — como se indica en la ecuacion 11.C.29. Se

acomoda la ecuacion de la forma que se muestra en la ecuacion 11.C.30. En la ecuacion anterior
se saca del radicando el término de H?, y se asocia con la variable y, se obtiene la ecuacion
11.C.31.

=efrc (11.C.29)
/D H
AB HZ/
f= efrc (11.C.30)
\o Bz ?ﬁ;‘,m/
f =efrc y\ (11.C.31)

1
7 DABxH/
\IUHH

De esta forma se sustituyen las variables adimensionales propuestas anteriormente en las
ecuaciones 11.B.74 y 11.B.75, y se sustituye la ecuacién 11.B.71 en la ecuacion 11.C.31. Se obtiene
asi una ecuacion solucién en funcién de variables adimensionales y el nimero adimensional de
Péclet de masa que servira de parametro para realizar el analisis numérico del problema. Esta
ecuacion solucion se muestra en la ecuacion 11.C.32.

f=efrc| —— (11.C.32)
Pey S
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Il Transporte de masa por conveccién-difusion con reaccién quimica de
primer orden

En el capitulo anterior se muestra el desarrollo para obtener el perfil de concentraciones en el
sistema presentado en la figura Il.1, sin el efecto de alguna reaccién quimica. Para este se hara
algo similar, se obtendra el desarrollo para obtener un perfil de concentraciones de la especie
B, con la diferencia de que se propone que se efectué una reaccidon quimica de primer orden
entre la especie A y B para producir la especie P, como se muestra en la ecuacion 111.1.

k
A+B3p (I1.1)

La reaccion que se muestra en la ecuacion 1.1 es una reaccion irreversible, equimolar y, como
ya se menciona anteriormente, con una cinética de primer orden. Las consideraciones del
problema anterior se conservan y que son:

e Al fluido entre las placas se le debe considerar fluido newtoniano e incompresible.

e Se trata de un problema en estado estacionario, por lo que no es objeto de este trabajo
analizar la dependencia del fendmeno con respecto al tiempo.

e Las propiedades fisicas de la fase fluida se mantienen constantes, incluyendo también
al coeficiente difusion Das.

e Se considera que el flujo es laminar.

Como en el capitulo anterior, se proponen dos métodos de solucién, uno considerando el perfil
de velocidades, que se muestra en la ecuacion 11.A.32 y el otro en donde se tome s6lo en cuenta
una velocidad caracteristica contante del sistema.

[II.LA Obtencion del perfil de concentraciones de la especie B considerando el perfil de
velocidades

Recordando el planteamiento del capitulo anterior para llegar a la ecuacion diferencial que
describe la transferencia de masa, las consideraciones son las misma a excepcion de que, por
tratarse de un problema que involucra reaccion quimica, es importante incluir la expresion de
velocidad de reaccion.

Para la reaccion quimica planteada en la ecuacion lll.1, su rapidez de reaccion se expresa como
se muestra en la ecuacion IlIl.A.1.En esta ecuacion se puede observar que el orden de reaccion
con respecto a la especie A es de primer orden y el orden de reaccién para la especie B también.
Por lo tanto el orden global de la reaccion es de segundo orden (Smith, 1986). Pero para este
problema en particular se considera que la especie A se encuentra en exceso, por lo que no
afecta considerablemente la reaccion quimica la concentracion Ca como se muestra en la
ecuacion 1ll.A.2. Por este motivo la velocidad de reaccion sélo dependera de la concentracion
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de la especie B Cs, como se describe en la ecuacion 11l.LA.3 y por ello podemos considerarla
reaccion de primer orden.

RB = _kchCB (“IAl)
Cy > Cp (11.A.2)

Del capitulo anterior se retoma las consideraciones de las cuales dicen que el problema se
considera en estado estacionario como indica en la ecuacion 11.B.3; también se retoma la
consideracion en donde se establecemos que la influencia del efecto convectivo es mayor sobre
el eje x, por lo tanto el efecto difusivo sera mucho menor en el eje x en comparacion del eje y,
como lo muestra la ecuacion 11.B.5 y que el efecto de la difusion lo ignoraremos en el eje z,
como lo indica la ecuacion 11.B.6.

Ahora se sustituye las ecuaciones 11.B.3, 11.B.5, I1.B.6 y lll.A.3 en la ecuacion 11.B.1 con el fin de
obtener la ecuacion diferencial a resolver para obtener el perfil de concentraciones de la especie
B, como lo indica la ecuacion Ill.A.4.

De forma parecida al capitulo anterior, se proponen dos métodos de solucion. El primero es en
donde se considera todo el perfil de velocidades descrito en la ecuacion I11.A.32. En el segundo
método solo se utiliza una velocidad caracteristica constante.

Para el primer método se procede a sustituir la ecuacion 11.A.32 en la ecuacion I11.A.4 obteniendo
como resultado la ecuacion Ill.A.5.

v 0Cp 0%Cy

e = Dan gt~k (I1.A.5)

Para ser consistentes, se retoman las variables adimensionales propuestas en el capitulo
anterior que se encuentran en las ecuaciones I1.B.74, II.B.75 y 11.C.27 para transformar la
ecuacion IIl.A.5 a una ecuacion adimensional, por medio de la regla de la cadena se empieza a
realizar el cambio de variable como se muestra en el conjunto de ecuaciones IIl.A.6.

dCy _ 9Cy Of 0§ (Il.A.6a)

55 = 3F 3y 3y (Il1.A.6Db)
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0%Cy 0y 0 (acB of 6y>
dy?  dydy

_____ (Il.A.6c)

Del conjunto de ecuaciones Ill.A.6 podemos obtener el valor de algunas de las derivadas como
se muestra en las ecuaciones III.A.7, 1LA.8 y 11LA.9.

Z_ :% (I.A.7)
X

ay 1

% == (IL.A.8)
aC,

Se sustituyen las derivadas calculadas en el conjunto de ecuaciones Ill.A.6, como se muestra
en el conjunto de ecuaciones IIl.A.10, para posteriormente sustituir estos valores en la ecuacion
[1I.A.5. El resultado es la ecuacion 111.A.11, que es la ecuacién a resolver en funcion de variables
adimensionales, aunque todavia cada termine tiene dimensiones.

0Cp 10f
— = —— [1.A.10
ax PN 3g ( 3)
0Cg 10f
— =C(Cgo—== [11.A.10b
3y = ‘pongy ( )
0%Cy 1 9%f
a—yZ: CBoma—yz (l”AlOC)
v 10f 1 0%f
EH}/(CB()E%) =DABCBoma—y2—kchOf (”lAll)
A la ecuacion Ill.A.11 se le multiplica por el término % para dar como resultado la ecuacion
Bo

[lILA.12. Se eliminan los términos comunes en la ecuacién anterior para obtener la ecuaciéon
[11.A.13. Se puede notar que en el término asociado al fenémeno difusivo, se encuentra de nuevo
al inverso del numero adimensional llamado Péclet de masa, que se describe en la ecuacion
[1.B.71. Pero en el término asociado con la reaccion quimica se puede encontrar a otro nimero
adimensional asociado con los procesos de transferencia de masa, se trata del primer nimero
de Damkohler. Este primer nimero de Damkdhler, compara el efecto de la reaccion quimica
con respecto al efecto convectivo y se define como se muestra en la ecuacién 11l.A.15, donde
R, es la velocidad inicial de reaccion que se define en la ecuacion III.A.14, H es la distancia
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entre las placas, v es la velocidad con la que se mueve la placa superior. Sustituimos las
ecuaciones 11.B.71 y lllIA.14 en la ecuacién Ill.A.13, obteniendo la ecuacién I1l.A.16.

of H 1 0% H
9 _ —2J__7 11.A.12
y(’?f vCro D4pCho HZ3y?  uCg k1Cpof ( )
of D,z 0%f Hk,C
y—f= ap 0°f  HIiCag (I1.A.13)
af vH a)/z UCBO
RBO == kcho (I”A14)
Da, = Jofl 1.A.15
of 1 9%f
—=———-_D 1.A.16
YoE = Peyay? DS ( )

Antes de comenzar a describir la propuesta de solucién de la ecuacién de 111.A.16, también se
tienen que convertir a variables adimensionales las condiciones de frontera, que como no
cambia el sistema son las mismas descritas en el capitulo anterior y se muestran en las
ecuaciones 11.B.8 y 11.B.9. Las formas adimensionales de las condiciones de frontera e inicial se
muestran en el conjunto de ecuaciones Ill.A.17 y en la ecuacion 111.A.18 respectivamente.

fG0) =1 (I.A.17a)
of _

@(5, 1)=0 (II.A.17b)
f(O,y)=0 (11.A.18)

La ecuacion 11l.A.16 se podria resolver a través de métodos analiticos, pero para este caso
optaremos por utilizar un método numérico. Se utilizara el método numérico de diferencias
finitas (Euler hacia adelante) que se describe en el anexo 3. El primer paso es expresar las
derivadas en términos finitos.

of fE+MEY) —fEY)

- ¢ (l.A.19)
*f _fGy+an —2fE V) +fEy—4y) (Il.A.20)
ay? (Ay)? .
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Se sustituyen las ecuaciones I11.A.19 y I1l.A.20 en la ecuacion 111.A.16, dando como resultado la
ecuacion 11l.A.21. Se multiplica toda la ecuacion por el inverso de la variable gamma y y por la
separacion especial constante 4¢, dando como resultado la ecuacion IlI.A.22. Dentro de la
ecuacion se tiene un término lambda A, que se define como se muestra en la ecuacion I11.A.23.
Se sustituye la ecuacion anterior en la ecuacion Ill.A.22 para dar como resultado la ecuacién
1.A.24.

y(f(f +A8y) —f(f.l/)) _ i(f(s‘,y+m/) —2fE) +fEy —Ay)

A& (Ay)? ) —Da,;f(§,y) (I.A.21)

B Pey

A (fGy+AY) —2fE )+ vy —Ay)\ A
fE+A8y)—fEy) —yPeM< )2 )—7Da,f(€.y) (I1.A.22)
A= —AE .A.23
™ Peu(ay)? (11A.23)

2 A
fE+A8y)—f(y) = ;(f(f,y +Ay) = 2f (&) + &,y — Ay)) —;Dazf(s‘,y) (11.A.24)

Otro término que se tiene dentro de la ecuacion es el que se le llamard omega 2, que se define
como se muestra en la ecuacion III.A.25. Se sustituye la ecuacioén anterior en la ecuacion
[11.A.24, obteniendo la ecuacion I11.A.26.

Q = Da,A¢ (I1.A.25)

A Q
fE+AEY) = f(y) = )—/(f(f,V+AV) =2fE) + fEy —Ap) —;f(f.)/) (I1l.A.26)

Se simplifica la notacién de la ecuacién 111.A.26, a manera de que se exprese con indices, con
la guia de las ecuaciones en el conjunto VIII.C16, obteniendo asi la ecuacion III.A.27. A la
ecuacion anterior sumamos de ambos lados la ecuacién la funcion fij y nos queda la ecuacién
[11.A.28.

A Q
freri = fri = 7 (fiies = 2f30 + fiima) = T fi (11.A.27)

A Q
fiai = fri+ 7 (Fraer =250+ fiim) = S (11.A.28)

Se requiere también informacion de las condiciones de frontera. La condicion de frontera de la
ecuacion ll1l.A.17b, es una condicion de frontera de Neumann, por lo tanto debemos de expresar
también la derivada en términos finitos. Se tomara una aproximacion central para la condicién
de frontera, como se muestra en la ecuacion I11.A.29.Multiplicando la ecuacién anterior por la
diferencia de gamma y, y sumamos de ambos lados de la ecuacién la funcion f valuada en y=1,
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dando como resultado la ecuacion 111.A.30, que es la condicion de frontera que se va utilizar
para aplicar el método numérico.

af _f(f,1+A}/)—f(€,1—A]/)_
5(6, 1= 28y =0 (11.A.29)
fE1+Ay) =f(§1-Ay) (11.A.30)

También se utilizard la notacion propuesta en la el conjunto de ecuaciones VIII.C.16, y
convirtiendo las ecuaciones de condicion de frontera Ill.A.172, [11.A.30 y 11l.A.18, quedando como
se muestran en el conjunto de ecuaciones I11.A.31 y la ecuacion 111.A.32.

fia=1 (I.A.31a)
fimn+1 = fin-1 (I1.A.31b)
fi,i=0 (11.A.32)

Se calculara la solucion a partir de los nodos, de los cuales ya se conoce su valor debido a que
éste es el establecido en las condiciones de frontera que se muestran en las ecuaciones
llILA.31lay b, y en la ecuacion 111.A.32. En la figura Ill.1 se puede observar de forma gréfica de
donde se toma la informacion para calcular los nodos.
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Nodos correspondientes a la condicidn inicial de la ecuacién 111.A.20

Nodos correspondientes a las condiciones de frontera de las ecuaciones llLA.19ay b
W

Figura lll.1 llustracién grafica de como se van calculando el valor de cada nodo.

Para la placa inferior del sistema, por la condicién ya planteada, el valor de la concentracion
adimensional siempre sera de 1, pero para calcular la concentracion a partir del siguiente nodo
pegado a la placa inferior se utilizara la ecuacion 11l.A.28. Para calcular el valor de la
concentracion adimensional en la placa superior (es decir donde i=n) necesitamos aplicar la
condicién de frontera de la ecuacion IlI.A.31b, para ello de la ecuacién I11.A.28, sustituimos el
nodo n como lo muestra la ecuacion 111.A.33. Aplicando la ecuacién IlI.A.31b en la ecuacion
anterior obtenemos la ecuacion I11.A.34

A Q
fj+1,n = fj,n + E(fj,n+1 - ij,n + fj,n—l) - Ef}n (”IA33)

p) Q
fivin = fin + - (2fjn-1 — 2fjn) — ;f,,n (I.A.34)

En base a la ecuacién 11l.A.28 para i=2...n-1, y la ecuacion Il11.A.34 se construyé un codigo de
MATLAB para que ejecutara el método numérico. Este cédigo de MATLAB se encuentra en la
seccion VIIILA.2.
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[1.B Obtencién del perfil de concentraciones de la especie B considerando una
velocidad constante caracteristica constante.

Ahora se continuara con la obtencién del perfil de concentraciones mediante el segundo método
de solucién. A partir de la ecuacion 11l.A.4, se comenzara el método de solucidén sabiendo que
v, €S una velocidad caracteristica del sistema y es constante, como se menciona en la ecuacion
[I.C.1. Se partird de la obtencién de la transformada de Laplace a la ecuacion III.A.4, como se
muestra en la ecuacion Ill.B.1. Como la transformada de Laplace es un operador lineal, por
homogeneidad obtenemos la ecuacion 111.B.2 (Grossman, 2007).

9Cy 92C,
L(U W) =L DABa—yZ —L(kch) (l”Bl)
ac 92C
v L (a_;) = Dyl <WZB> — k,L(Cp) (11.B.2)

Al igual que se realizo en el capitulo anterior en la seccion Il.C, se cambiara al espacio de
Laplace a la variable x; por lo tanto no se modificara la ecuacioén con respecto a la variable y.
Dicho esto, se aplicara la transformada como se muestra en la ecuacion 111.B.3. Como ya sélo
se esta derivando sobre una variable, la ecuacion anterior se vuelve una ecuacion diferencial
ordinaria. Ahora se sustituye el valor de la condicion de frontera evaluada en cero que se
muestra en la ecuacion I1.B.9, y se tiene como resultado la ecuacion 111.B.4

A~

] d?Cy )
v (€5 — Cy(0, y)) =Das g7~ kaCs (I11.B.3)
. dzC R
v (sCp) = Dyp——2 — k1 Cp (11.B.4)

dy?

Se restan de ambos lados de la ecuacion 111.B.4 el término que se encuentra del lado izquierdo
de la igualdad, obteniendo la ecuacion 111.B.5. Se multiplica la ecuacion anterior por el inverso
de coeficiente de difusién dando como resultado la ecuacién 111.B.5. Se factorizan los términos
comunes como lo muestra la ecuacion 111.B.6

dzCy . .
DABd_yZ_ kch 7 SCB =0 (II|B4)
a?Cy 1 1 A
——kiCg——v sCg=0 (1.B.5)
dy? Dy 1B Dyg i
” A
dCs _ (k1 T S) ¢, = (I11.B.6)
dy? Dyp
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Se resuelve la ecuacion Il1.B.6, pero para facilitar el algebra se utiliza la variable beta B que es
equivalente a lo que nos muestra la ecuacion II1.B.7. Sustituyendo la ecuacion anterior en la
ecuacion 111.B.6, se obtiene la ecuacion I11.B.8.

ky +
pr=at V0 (1.B.7)
Dyp
d?Cy .
iy —B?Cz =0 (1.B.8)

Siendo la ecuacion III.B.8 una ecuacién ordinaria de segundo orden con coeficientes
constantes; se parte de establecer la ecuacion caracteristica asociada con la ecuacion
diferencial, que se muestra en la ecuacion 111.B.9. Se obtienen las raices que se muestran en la
ecuacion 111.B.10. Como se tienen dos raices reales diferentes, se sabe que la solucion general
a la ecuacion diferencial tiene la forma que se plantea en la ecuacion I11.B.11.

m?—pB%2=0 (11.B.9)
m =48 (11.B.10)
Cp = cie™PY + ceP” (11.B.11)

Antes de evaluar las condiciones de frontera, se deben de transformarlas también al espacio de
Laplace, tal como se hizo en el capitulo anterior. Como el sistema no ha cambiado, las
condiciones de frontera son las mismas, y se pueden utilizar las que estan enunciadas en el
conjunto de ecuaciones I1.C.13.

Se aplica la condicion de frontera enunciada en la ecuacioén 11.C.13b, obteniendo la ecuacion
[11.B.12. Siendo que como ya se ha explicado anteriormente, cuando el argumento de funcion
exponencial tiende a infinito del lado de los negativos, la funcion tiende a cero, con este
argumento se obtiene la ecuacion 111.B.13. Pero cuando el argumento tiende a infinito por el lado
positivo la funcién también tiende a infinito. Como la concentracién tiene que ser finita, el valor
de c2 tiene que ser de cero para que se pueda cumplir la condicion de frontera, como se muestra
en la ecuacion 111.B.14. Se sustituye la ecuacién anterior en la ecuacion I11.B.11, obtenemos la
ecuacion 111.B.15.

Cafinita = 18P + c,eP” (I1.B.12)
Cofinita = C26P% (I1.B.13)
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c; =0 (1.B.14)

Cg = cre P (111.B.15)

Ahora se aplica la condicion de frontera mencionada en la ecuacion I1.C.13a en la ecuacion
[11.B.15 y se obtiene como resultado la ecuacion 111.B.16. Como cuando el argumento de la
funcién exponencial es cero, la funcién toma el valor de 1, asi es como se conoce el valor de la
constante ¢; como se muestra en la funcion III.B.17. Se sustituye la ecuacion anterior en la
ecuacion 111.B.15 obteniendo la ecuacion 111.B.18.

% = e PO (I11.B.16)
c
¢ = Lo
S (I11.B.17)
L 111.B.18
p=ge (Il.B.18)

Anticipando un poco, se acomoda la ecuacion Il1.B.7 de forma algebraica para posteriormente
facilitar la obtencion de la antitransformada del resultado. Primero se separa en la suma de dos
cocientes, como se muestra en la ecuacion 111.B.19. Se reacomoda el segundo cociente como
se muestra en la ecuacion 111.B.20. Se suman los dos cocientes de la ecuacion anterior utilizando

. , D ., . , .
como denominador comun % como lo muestra la ecuacion I11.B.21. Al reducir términos

X

comunes en el numerador de la suma, se obtiene finalmente la ecuacion 111.B.22

ki+v s Kk v s

p? + (11.B.19)
Dypp Dpp  Dyp
2_k1+vs_k1+ s
d _DAB Dy _DAB Dap (111.B.20)
v
N Dap 1 |
= + = 1.B.21
d Dys  Das Dap ( )
v v
%+s
2= [11.B.22
B =5 (I1.8.22)
1%
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Antes de seguir, se obtiene la raiz cuadrada de la ecuacion IIl.B.22 para sustituirla en la
ecuacion 111.B.18, se tiene como resultado la ecuacion [11.B.23. Al revisar la Tabla VIII.1.
Trasnformadas de LaPlace en la seccion VIII.B, se encuentra que hay una relacion que nos
puede servir en el elemento 4. Soélo se sustituyen los valores de los pardmetros por los valores
constantes como se muestra en el conjunto de ecuaciones I111.B.24.

K
Sts
. Cao -y DUI (11.B.23)
p=—¢€
S
kq
=— 11.B.24
. (I1.B.243)
Dypp
=— [11.B.24
= (11.B.24b)
po |Po | (11.B.24c)

Se toma en cuenta las igualdades del conjunto de ecuaciones 1l.B.24, se obtiene la
antitransformada de la ecuacion 111.B.23, como se muestra en la ecuacion 111.B.25. Se resuelve

la ecuacion II1.B.25 obteniendo la ecuacién 111.B.26, guiandonos con la antitransformada
anteriormente mencionada.

=
v
i
L(Cg) =Lt %e e (11.B.25)

[ |
c [ ’k [ k
CB — BOle DAByerfc Y + _1x +e DAByerfC 4— —1x | (I”BZ6)
2 [ 2 DAB v 2 k%xt v J
v \j v

Ahora acomodaremos la ecuacion I11.B.26 de tal manera que todo quede en funcidon de variables
y numeros adimensionales. Primero multiplicamos toda la ecuacién por el inverso de la
concentracion inicial de la especie B Cso, obteniendo la ecuacion I111.B.27. Sustituimos en la
ecuacién anterior el valor que nos indica la ecuacion I1.C.27 para obtener la ecuacion 111.B.28.

X
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(I1.B.27)

e —|

fey
C—B=—L Das” erfc —x\ +e \/D_AB erfc Ex
Cro \ [— / /7,,3
2 k
X 128
f=l[e‘/%yerfc/L+ ﬁx\+e_\/D;z‘“-‘fyerfc —r ﬁx\ (111.B.28)
2 Dyap v Dyp v
N \efilaa V)

Restaria obtener los nimeros adimensionales. Como en toda la ecuacion 111.B.28 se repiten los
argumentos de las funciones exponenciales y de la funcion complemento error, solo habria en
algunos casos cambiar los signos, por lo tanto se haran estos cambios de forma aislada.

Se tomara el argumento de las funciones exponenciales, como se muestra en la ecuacion

[11.B.29, y se llamara Ai. Primero multiplicamos por la unidad expresada como el cociente de

CpoH? , . . Lo
-E2— dentro del radicando, como se muestra en la ecuacién I11.B.30. Se asocian términos y

B0
sacamos la raiz cuadrada del inverso de H?, y lo se acomodan como se muestra en la ecuacién

[11.B.31. Se hara una la introduccién a otro nimero adimensional, se trata del segundo nimero
de Damkohler. Este nimero se define como se muestra en la ecuacion 111.B.32, y fisicamente
compara el efecto de la reaccién quimica con respecto al efecto de la difusion; ademas cabe
mencionar que este numero adimensional también es el producto del primer numero de
Damkdohler y el Péclet de masa como se indica en la ecuacion 111.B.33. Sabemos que la
constante cinética por la concentracion inicial es la rapidez de reaccién inicial como se muestra
en la ecuacion 111.A.14. Por lo tanto se puede sustituir la ecuacion 111.A.30 dentro del argumento
del radicando y también sustituyendo la ecuacion 11.B.74, y se obtiene asi la ecuacion 111.B.34.

o k, (III.B.29)
1= @y

|k CpoH> (111.B.30).
DAB CB()H
111.B.31
ay = [ ooty (183D
! Dyg Cpo H
D, = RoH? (11.B.32)
= D,5Cao
pe.Da, = VH Rofl _ RoH® _ (11.B.33)
emE _DAB vCpo B DypCpgo - P
A, = /Da,y (11.B.34)
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En la ecuacion 111.B.35, se presenta parte del argumento del complemento de la funcion error y
momentaneamente la llamaremos Az. Dentro del argumento del radical, se multiplica por la

. . H? .,
unidad con forma de cociente de —7» COMo se muestra en la ecuacion 111.B.36. Se acomoda la

ecuacion de tal forma que quede como se muestra en la ecuacién 111.B.37. De la ecuacién
anterior, se obtiene la raiz cuadrada de H?, y se acomoda como se muestra en la ecuacion
[11.B.38. Para finalizar se sustituye las ecuaciones II.B.71, 11.B.74 y 11.B.75 en la ecuacién 111.B.38
y se obtiene la ecuacion I11.B.39.

A, = y
, =
, %x (111.B.35)
A2= y
D, H> (111.B.36)
2 %?x
y
A2:
Dy © (111.B.37)
2vn it
Ao L Y
z Do x H (111.B.38)
2 5hE
Y
Ay = ——
g 5 [1 (111.B.39)
Pey, S

Ahora se toma la otra parte del argumento de la funcién error y se le llamara de forma temporal

As, plasméandola asi en la ecuacion 111.B.40. La ecuacion anterior, dentro del argumento del
Cpo
Cgo
ecuacion ll1.B.41. Se acomoda de tal manera que quede como se indica en la ecuacion 111.B.42.
Ahora solo se sustituye en la ecuacion anterior las ecuaciones 11.B.75 y I1l.A.15, obteniendo asi

la ecuacion 111.B.43.

. .. . . H
radicando se multiplica por la unidad con forma del cociente —» COMO se muestra en la

Ar= |ix (I11.B.40)
ki CpoH

= |— 1.B.41

A3 v CB()H ( )
k1CB()H X

— ’ e 1.B.42

A3 UCBO H ( )

A = JDajE (I11.B.43)
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Ahora se sustituyen las ecuaciones 111.B.34, 111.B.39 y 111.B.43 en la ecuacion 111.B.28, para asi
obtener la ecuacion 111.B.44, que es la que se utilizara para realizar el analisis numeérico.

(I11.B.44)

f= %Lmyerfc / Y + Da,f\ + e‘myerfc / Y - \/m\

l . \efrizt /]
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IV Transporte de masa por conveccién-difusion con reacciéon quimica
autocatalitica

En los dos capitulos anteriores se determino el perfil de concentraciones para el mismo sistema
sin reaccion quimica y con reaccién quimica de primer orden. En este capitulo trataremos el
mismo problema, pero introduciendo una reaccion quimica autocatalitica cuadratica. Al decir
cuadratica nos referimos a la ecuacion 1.1, donde se describe de forma general una reaccion
quimica autocatalitica, que el valor de n sea igual a uno. Considerando esto, obtenemos la
ecuacion IV.1y IV.2 donde de describe la reaccion y la rapidez de reaccion.

k
A+B32B (IV.1)
Rp = k1CyCp (IvV.2)

Se van a conservar las consideraciones del problema anterior, que son:

¢ Al fluido entre las placas se le debe considerar fluido newtoniano e incompresible.

e Se trata de un problema en estado estacionario, por lo que no es objeto de este trabajo
analizar la dependencia del fendmeno con respecto al tiempo.

e Las propiedades fisicas de la fase fluida se mantienen constantes, incluyendo también
al coeficiente de difusion Das.

e Se considera que el flujo es laminar.

IV.A Obtencién del perfil de concentraciones de la especie B considerando el perfil de
velocidades

Teniendo como sistema el mismo que se plantea en la figura Il.1, se partira de la ecuacién 11.B.1.
Del capitulo Il Transporte de masa por conveccién-difusion sin reacciéon quimica se retomaran las
consideraciones de las cuales dicen que el problema se considera en estado estacionario como
indica en la ecuacion 11.B.3; también se retoma la consideracién en donde se establece que la
influencia del efecto convectivo es mayor sobre el eje x, por lo tanto el efecto difusivo sera
mucho menor en el eje x en comparacion del eje y, como lo muestra la ecuacion I1.B.5; y que
el efecto de la difusiéon lo ignoraremos en el eje z, como lo indica la ecuacion 11.B.6.

También se sustituye la rapidez de reacciébn mostrada en la ecuacion V.2, asi como las
ecuaciones I1.B.3, 11.B.5 y I1.B.6 en la ecuacién I1.B.1 obteniendo asi la ecuaciéon IV.A.1

% _p aZCB+kCC (IV.A.1)
anx—ABayz 1Lalp A
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Como una condicion de frontera extra, se considera que en toda posicion la concentracion de
la especie Ay la concentracion de la especie B se mantiene tomando en cuenta la relacion que
se muestra en la ecuacion IV.A.2 (Allen, Brindley, & Merkin, 1996). Para dejar la ecuacion IV.A.1
sélo en funcion de la concentracion de la especie B, restamos de ambos lados de la ecuacion
IV.A.2, como se muestra en la ecuacion IV.A.3. Ahora sustituimos esta ultima ecuacion en la
ecuacion IV.A.1, obteniendo la ecuacioén IV.A.4.

Ca=1-Cg (IV.A.3)
aC 92C
Vy a—; = Dy W’f + k,Cp(1—Cp) (IV.A.4)

De igual manera, como en los capitulos anteriores, se hara un analisis numérico considerando
el perfil de velocidades y el otro donde se utiliza una velocidad caracteristica constante.
Independientemente de las diferencias entre ambos casos, esta ecuacion diferencial parcial es
no lineal, por lo tanto se tiene que resolver a través de un método numérico.

Se empieza por sustituir el perfil de velocidades descrito en la ecuacion 11.A.32 en la ecuacion
IV.A.4 como se muestra en la ecuacion IV.A.5.

v 0Cp 0%Cy

De igual forma que en el capitulo anterior, se obtendra una ecuacién adimensional a través de
las variales adimensionales descritas en las ecuaciones 11.B.74, 11.B.75 y 11.C.27. Se sigue el
mismo procedimiento donde por medio de la regla de la cadena se transforman las variables a
adimensionales como se muestra en las ecuaciones Ill.A.6a, b y c. El conjunto de ecuaciones
[11.LA.10, muestra las igualdades correspondientes de las derivadas de la ecuacion con las
derivadas adimensionales son las mismas para ambos casos, por lo tanto las se sustituyen en
la ecuacion IV.A.5, dando como resultado la ecuacion IV.A.6.

af) 1 9%f

v
T = DapCpo HZay? + k1 Chof (1~ f) (IV.A.6)

1
o Hy (CBO

H 0§

H
VCBO

eliminan términos comunes en la ecuacién anterior y se obtiene la ecuacién IV.A.8. Se puede
notar que en el término asociado al fendmeno difusivo se encuentra de nuevo el inverso del

Se multiplica la ecuacién IV.A.6 por el término , obteniendo asi la ecuacion IV.A.7. Se
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namero de Péclet de masa, que se describe en la ecuacion 11.B.71. También se encuentra en
el término asociado a la reaccion quimica el primer nimero de Damkdhler, que se describe en
la ecuacion I11.A.15. Por lo tanto se sustituyen las ecuaciones anteriormente mencionadas en la
ecuacion IV.A.7, dando como resultado la ecuacion IV.A.9.

of H c 1 62f+ H
VoE = vepe ABBOHZy2 T uCh
Of Dap0*f  HkiCj,

k1 CBof (1= f) (IV.A7)

y@f ~ vH 0y? vCpgo fa=n (V.A8)
0 1 92
L A g

A partir de la ecuacion IV.A.9, se aplicara el método de diferencias finitas. Como se utilizaran
los mismos términos diferenciales que en el capitulo anterior, utilizamos las ecuaciones I11.A.19
y llI.LA.20 se empezara sustituyéndolas en la ecuacion IV.A.10. Se multiplica toda la ecuacion
por el inverso de la variable gamma y y por la separacion especial constante 4¢, dando como
resultado la ecuacion IV.A.11. Dentro de la ecuacion anterior, se puede observar que se tiene
el mismo término lambda A que se describe en la ecuacion 111.A.23. De la misma forma se
encuentra el término omega 2 que se describe en la ecuacion 11I.A.25. Se sustituyen las
ecuaciones 11.A.23 y 1llLA.25 en la ecuacion IV.A.11, para dar como resultado la ecuacion
IV.A.12. Por ultimo se resta de ambos lados de la ecuacion la funcion f, y se obtiene la ecuacion
IV.A.13.

fE+AE) —FEWY _ 1 (fEy+An) —2fE ) +fEy —Ay)
! % " Pey @y

J#varena-rer)  (V.A10)

_ Af f(f:}""AV)—Zf(E'V)+f(f,V—AV) _A_E

Da,f(€,(1-f&y) (IV.A.11)
A Q

A Q

fE+MeN =fEN +5 (fEy+ap) —2fEN +fEy—Aan) + A N -fEn) (IV.A.13)
Ahora solo resta utilizar la notacion simplificada de forma de indices en la ecuacion IV.A.13,
como lo indica el conjunto de ecuaciones VIII.C.16, obteniendo asi la ecuacion IV.A.14.

A Q
fivrni = fii t 7(fj,i+1 = 2fji + fii-) + ij,i(l in) (IV.A.14)
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Las condiciones de frontera no cambian por que el sistema es el mismo, por lo tanto se utilizan
las que estan en las ecuaciones 11l.A.31a, b y lll.A.32. Para i=n, se aplica la condicién de frontera
descrita en la ecuacion I11.A.31b, dando como resultado la ecuacion IV.A.15.

A Q
fj+1,n = f)’,n + ; (Zf)',n—l - Zf)',n) + zfj,n(l - fj,n) (IVA:LS)

En base a la ecuacion IV.A.14 para i=2...n-1, y la ecuacién IV.A.15 se construy6 un codigo de
MATLAB para que ejecutara el método numérico. Este cédigo de MATLAB se encuentra en la
seccion VIILA.3.

IV.B Obtencion del perfil de concentraciones de la especie B considerando una
velocidad constante caracteristica constante

Ahora se empezara a resolver el sistema tomando en cuenta una velocidad caracteristica
constante. Se retoma la ecuacion IV.A.4, en donde se sabe que v, es la velocidad caracteristica
del sistema, como se muestra en la ecuacion II.C.1. Como en el caso anterior de este capitulo,
se obtiene una ecuacién adimensional a través de las variables adimensionales que se
mencionan en las ecuaciones 11.B.74, 11.B.75 y 11.C.27. Sigue el mismo procedimiento donde por
medio de la regla de la cadena se transforman las variables a adimensionales como se muestra
en las ecuaciones lll.A.6a, b y c. Las ecuaciones Ill.A.10a, b y ¢, que muestran la igualdad
correspondiente de las derivadas de las ecuaciones con las derivadas adimensionales son las
mismas para ambos casos, por lo tanto se sustituyen en la ecuacion IV.B.1.

yf + k1 Chof (1 = f) (IV.B.1)

Se multiplica la ecuacién IV.B.1 por el término % obteniendo asi la ecuacion IV.B.2. Se

B0
eliminan términos comunes en la ecuacion anterior y se obtiene la ecuacién IV.B.3. De igual

forma que el caso anterior de este capitulo, en la ecuacion IV.B.3 se encuentran en los términos
asociados al fendomeno difusivo al inverso del nimero de Péclet de masa, que se describe en
la ecuacion 11.B.71, y en el término de reaccién quimica al primer nimero de Damkdhler, que se
describe en la ecuacion 111.A.15. Al sustituir las ecuaciones I1.B.71 y 11l.A.15 en la ecuacién
IV.B.3, se obtiene la ecuacion I1V.B.4.

d H 102 H
a_]g: DasCpo,—— v.Cgo H2 0y l: k1Cho v—f(l - 1) (IV.B.2)
af DAB Zf
9 v.H ayz + k1 Cho o CBo fa-=£ (IV.B.3)
of _ zf
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La ecuacion IV.B.4 se asimila a lo que en la literatura se le conoce como ecuacion de Fisher
(Grinrod, 1996). En articulos complejos se han propuesto métodos analiticos para resolver esta
ecuacion (Wazwaz & Gorguis, 2004) (Olmos & Shizgal, 2006). Sin embargo, se opta por
resolverla como en el caso anterior, por medio del método de diferencias finitas. De las
ecuaciones III.LA.19 y Ill.A.20 se parte para sustituirlas en la ecuacién 1V.B.4, se obtiene la
ecuacion IV.B.5. Se multiplica toda la ecuacion por la separacion especial constante 4¢, dando
como resultado la ecuacion IV.B.6. Dentro de la ecuacion anterior, se puede observar que se
tiene el mismo término lambda A que se describe en la ecuacion I11.A.23. De la misma forma se
encuentra el término omega 2 que se describe en la ecuacion III.A.25. Se sustituyen las
ecuaciones Ill.A.23 y 1llLA.25 en la ecuacion IV.B.6 para dar como resultado la ecuacion IV.B.7.
Se suman de ambos lados de la ecuacion la funcién, obteniendo lo que se muestra en la
ecuacion 1V.B.8

AEY) - (&, 1 (fEy+My) -2, v —A
fe+ EZ; f(fy)=m<f(§}’+ 12 {A(j)l’”f@y Y)>+Da,f(f,y)(1—f(€,y)) (IV.B.5)
A
fE+MEN —fEY) = Wiy)zﬂf’y +8y) = 2f(§,9) + f(&,y = by) + ADay f (€, 7)(1 = F (5, 7)) (Iv.B.6)

fE+8EY) — FEN = A(FEr +A0) = 2fEN + fEy — ) +(fENA-F&r))  (IV.B.7)

FE+MY) =fFEN+A(fEY+o) —2fE) + fEy — o) + Q(f(f,y)(l —f(f.y))) (IV.B.8)

Se utiliza la notacién simplificada para la ecuacion IV.B.8, como sugiere el conjunto de
ecuaciones VIII.C.16, y se obtiene asi la ecuacion I1V.B.9.
fivri = fii+ 2Afien = 2f50 + fiima) + @ fu(1 = fi0)
(IvV.B.9)
De igual manera que en el caso anterior se van a mantener las mismas condiciones de frontera
plasmadas en las ecuaciones Ill.A.31a, b y Ill.A.32. Para i=n, aplicamos en la ecuacion IV.B.9

la condicion de frontera descrita en la ecuacion I11.A.31b, dando como resultado la ecuacién
IV.B.10.

fis1n = fin + A2fjn-1 = 2fjn) + Q fjn(1 = fin) (IV.A.15)

En base a la ecuacion IV.B.9 para i=2...n-1, y la ecuaciéon IV.B.10 también se construy6 un
codigo de MATLAB para que ejecutara el método numérico. Este codigo de MATLAB se
encuentra en la seccion VIII.A.4.
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V Andlisis de resultados

En los capitulos anteriores se plantearon los métodos analiticos 0 numeéricos para obtener las
soluciones del sistema para los casos de difusion sin reaccion quimica, difusién con reaccion
guimica de primer orden y difusion con reaccién quimica autocatalitica. Ahora toca el turno de
comparar entre casos, realizando la sustitucion numérica o método numerico segun sea el caso.

Se obtuvieron los resultados para todos los casos a diferentes magnitudes de los nimeros
adimensionales Péclet de masa y del primer nimero de Damkdhler, segun sea el caso, y por
consecuencia también se tiene para cada evento con reaccion quimica al segundo numero de
Damkonhler.

Se comparan los resultados obtenidos de los casos en los que no se involucra una reaccion
guimica con los que si involucra una reaccion quimica, ya sea de primer orden o autocatalitica.
También se hara una comparacion entre las soluciones obtenidas con las dos propuestas de
solucion, en donde se considera el perfil de velocidades descrito en la ecuacion 11LA.31, y en
donde se considera solo una velocidad caracteristica constante.

Para realizar el andlisis, establecemos valores arbitrarios en escala logaritmica que son los que
se muestran en la tabla V.1 para dar un rango amplio al dominio de los tres efectos que se
presentan en la proceso de transferencia de masa, que son el efecto difusivo, convectivo y de
reaccion quimica. Con los valores de la tabla se evaluaran los niameros adimensionales al
momento de hacer la sustitucion numérica en los perfiles de concentraciones.

Tabla V.1 Tabla de valores arbitrarios para la sustitucién de los numeros adimensionales

Valor para los numeros
adimensionales Péclet de masa,

primer y segundo numero de
Damkdhler

-2 0.01

-1 0.1

0

1 10
2 100
3 1000
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V.A Comparacion entre sistemas sin reaccion y con reaccién quimica

Se propone empezar el andlisis con los casos en donde no se lleva a cabo la reaccion quimica
y compararlo con los casos donde hay reaccidon quimica, pero donde sea menor la influencia de
la reaccién quimica. Las soluciones propuestas en las secciones I1.B, IllLA y IV.A seran
comparadas para distintos valores de Péclet de masa y un valor de 0.01 para el primer nUmero
de Damkdhler.

Para cuando el Péclet de masa tiene un valor de 0.01 en el sistema sin reaccion quimica y
considerando el perfil de velocidades descrito en la 11.A.32, obtenemos como resultado lo que
se muestra en el compendio de gréficas V.A.1. En las gréficas se puede observar como
inmediatamente que entra el fluido puro de especie A entre placas, a poca distancia recorrida
en el sistema se “satura” de la especie B. Esto se puede explicar a que por el valor del numero
de Péclet menor a uno, el efecto difusivo nomina en el sistema logrando difundir a la especie B
a lo ancho de la placa.

Sin embargo al comparar el compendio de graficas V.A.1 con el compendio de graficas V.A.2,
correspondiente al caso de reaccidon quimica de primer orden, se puede notar también se
“satura” el sistema debido a que el efecto difusivo domina, pero le toma mas distancia a lo largo
de la placa el hacerlo. Esto se puede explicar a que la especie B se encuentra en la reaccion
descrita en la ecuacion 1.1 y se va consumiendo un poco de la especie B, retrasando un poco
la difusion de esta.

En el caso de la reaccién quimica autocatalitica, que se muestra en el compendio de gréficas
de V.A.3, muestra un comportamiento muy parecido a lo que se muestra en el caso de reaccion
quimica de primer orden.
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V.A.1 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades. Pey = 0.01

1

0.9
0.8
0.7
0.6

“ 0.5
0.4
0.3
0.2

0.1

t@eo - - - - - - - - -
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Grafica V.A.1l.a de y (y/H) contra la concentraciéon adimensional. Se ilustra coémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada § a lo largo de la placa.

Grafica V.A.1.b de & (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Gréafica V.A.1l.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.

V.A.2 Caso con reaccion quimica de primer orden, considerando el perfil de velocidades.
Pey =0.01,Da; = 0.01y Da;; = 0.0001
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Grafica V.A.2.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.A.2.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.A.2.c de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.

49



V.A.3 Caso con reaccion quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
Pey = 0.01, Da; = 0.01y Da;; = 0.0001
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Gréafica V.A.3.ade y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.

Grafica V.A.3.b de £ (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.A.3.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

Continuando con el andlisis en donde la influencia de la reaccion quimica es menor, se
comparara el efecto de la reaccidon quimica pero cuando domina el efecto convectivo en el
sistema, por ello tomaremos el valor de niumero de Péclet de masa de 100. El conjunto de
graficas V.A.4, muestra el caso del sistema sin reaccion quimica considerando el perfil de
velocidades. Se puede observar que en el sistema la concentracion de la especie B va
disminuyendo a lo largo de las placas, ya que la conveccion logra arrastrar la especie B por lo
gue a una distancia larga en la placa superior se tiene una concentracion igualada a cero para
la especie B.

En el conjunto de gréaficas V.A.5 se describe al sistema con reaccién de primer orden, se puede
observar el mismo fenédmeno descrito anteriormente, con la diferencia de que en menos
distancia a lo largo de la placa logra que la concentracion de la especie B sea igual a cero.

Para el caso de reaccion autocatalitica, que se encuentra descrito en el conjunto de gréficas
V.A.6, podemos observar el mismo comportamiento que el que se muestra en el conjunto de
gréficas V.A.5.
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V.A.4 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades. Pey = 100
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Grafica V.A.4.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cOmo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada € alo largo de la placa.
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Gréafica V.A.4.b de § (x/H) contra la concentracidon adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.A.4.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

V.A.5 Caso con reaccién quimica de primer orden, considerando el perfil de velocidades.
Pey =100,Da; =0.01y Da;; =1
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Gréafica V.A.5.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Gréafica V.A.5.b de § (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

0.2

005

3

Grafica V.A.5.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.
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V.A.6 Caso con reaccidon quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 100,Da1 =0.01 Yy Da" =1
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Gréafica V.A.6.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cdmo una linea diferente para cada punto
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Grafica V.A.6.b de £ (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto

en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.A.6.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

Para los casos con reaccion quimica mostrados anteriormente, en los cuales se fij6é un valor del
primer nimero de Damkohler de 0.01, valor con el cual existe una baja influencia de la reaccion
guimica al sistema. Conociendo esto, podemos observar la similitud de las graficas de los
conjuntos V.A.2 y V.A.3, y de V.A.5 con V.A.6, en las cuales se fijaron los valores 0.01 y 100
del nimero de Péclet de masa respectivamente. Aun teniendo una influencia pequefa, casi
nula, del efecto de la reacciones quimica, los resultados mostrados en las graficas en donde se
esta efectuando una reaccion quimica comparados con los resultados en donde no hay reaccion
quimica difieren bastante de lo supuesto en la hipétesis inicial. Esto nos hace preguntar ¢ por
gué difieren los casos de reaccion quimica con el que no la considera, cuando por la hipétesis
planteada deberian ser muy similares los casos bajo la condicion de un valor de nimero de
Damkohler pequefio?

Para poder contestar la pregunta planteada, cabe mencionar que, por la naturaleza de la
solucién planteada en la seccion 11.B, no se puede comparar con las soluciones obtenidas a
partir del método numérico de diferencias finitas, ya que el método utilizado de combinacion de
variables por similaridad geométrica combina en una sola variable los términos de los efectos
difusivos y convectivos con las coordenadas de la posicion, haciendo que estén intimamente
relacionados. Mientras que en los en las soluciones a partir del método de diferencias finitas,
los términos de los efectos difusivos y convectivos se encuentran de forma independiente de la
posicion.
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Es por eso que se realiz6 el modelo de sistema sin reaccion quimica a través del método de
diferencias finitas, para ello se elabor6 un codigo de MATLAB para ejecutar el método numérico
gue se encuentra en la seccién VIIILA.5. En el conjunto de gréaficas V.7 se pueden observar los
resultados del caso en donde el numero de Péclet tiene un valor de 0.01 y en el conjunto de
graficas V.8 se observan los resultados del caso para donde el nimero de Péclet tiene un valor
de 100. Se puede observar que tienen un comportamiento idéntico a las graficas en V.2 y V.3,
y a las graficas V.5 y V.6 respectivamente. Por esto podemos afirmar que a niumeros menores
a 1 del primer Damkdhler el efecto de la reaccidon quimica no es significativo para el sistema,
por lo tanto en estos casos se puede despreciar el efecto de la reaccion quimica.

V.A.7 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades y resuelto por el
método de diferencias finitas. Pey = 0.001

Grafica V.A.7.ade y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cOmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.A.7.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.A.7.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.
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V.A.8 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades y resuelto por el
método de diferencias finitas. Pey = 100
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Gréafica V.A.8.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.A.8.b de £ (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.A.8.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

V.B Comparacion entre reaccidén quimica autocatalitica y reaccion de primer orden

Ahora se realizara el analisis para cuando la influencia de la reaccién es mayor en comparacion
al efecto convectivo. Para ello fijaremos el valor del primer nimero de Damkéhler a un valor de
100. Con esto se pretende observar la diferencia del perfil de concentraciones cuando se
considera una reaccion quimica de primer orden y una reaccién autocatalitica.

En el conjunto de graficas V.B.1, se pueden observar los resultados del caso en donde
considera reaccion con cinética de primer orden, la influencia del perfil de velocidades y con un
valor del nimero de Péclet de 0.01. Se puede observar de forma notable el efecto de la reaccién
guimica, ya que a pesar de que el efecto difusivo es mayor al convectivo, el sistema no llega a
“saturarse” de la especie B, si no que tal parece que llega a una posicion a lo largo de las placas
en que la concentracidén va a aparentar permanecer constante para las posiciones a lo ancho
de la placa. Para el caso de la reaccion quimica autocatalitica, sus resultados se pueden
observar en el conjunto de gréaficas V.B.2. Se aprecia en las graficas como a lo largo de la placa
el sistema se satura después de un tramo de la placa, muy similar al caso que no considera
reaccion quimica resuelta por medio del método numérico de diferencias finitas (conjunto de
gréficas V.A.7).
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V.B.1 Caso con reaccion quimica de primer orden, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 001, Da, =100 Yy Da" =1
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Gréfica V.B.1.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
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Grafica V.B.1.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cdmo una linea diferente para cada punto

en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.B.1.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

V.B.2 Caso con reaccién quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 001, Da, =100 Yy Da" =1

1

0.9
0.8
0.7
0.6
« 0.5
0.4
0.3
0.2
0.1

0

Grafica V.B.2.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cdmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada ¢alo largo de la placa.
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Grafica V.B.2.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Gréfica V.B.2.c Concentracion adimensional f en funcidn de las coordenadas de la posicion.

63



También se realizara el analisis para valores de numero de Péclet de 1y 10. En el caso de que
el valor del Péclet es uno, se puede afirmar que los efectos convectivos y difusivos se
encuentran compensados, pero como el Péclet es mayor, en este caso el efecto de la reaccion
quimica es la que domina en el sistema. Para el caso de reaccion quimica con cinética de primer
orden y perfil de velocidades, al igual que el caso anterior, se puede observar como se torna
constante la concentracion de la especie B a lo largo de la placas, para cada punto a lo ancho
de las placas, pero tiende a que ser constante con méas prontitud que el caso anterior. Para este
caso en particular encontramos sus graficas en el conjunto V.B.3.

V.B.3 Caso con reaccién quimica primer orden, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 1, Da, =100 Yy Da" =100

Grafica V.B.3.adey (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra coOmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.B.3.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.B.3.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.

Para el caso con reaccion autocatalitica y considerando el perfil de velocidades, se puede
observar que la concentracion de la especie B llega a su maximo concentracion en el sistema
en cierta longitud de la placa. Este comportamiento se puede apreciar en el conjunto de gréficas
V.B.4.
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V.B.4 Caso con reaccion quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 1, Da, =100 Yy Da" =100

Gréfica V.B.4.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada ¢alo largo de la placa.
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Gréafica V.B.4.b de ¢ (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenaday entre las dos placas.
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Grafica V.B.4.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posiciéon.

Ahora se fija un valor para el nimero de Péclet de 10, se puede observar en los resultados en
el conjunto de gréficas V.B.5, al caso de reaccion quimica de primer orden. Practicamente se
observa una concentracion constante a lo largo de las placas para cada punto a lo ancho entre
las placas. El dominio del efecto convectivo, el consumo de la especie B y la concentracion
constante en la placa inferior es lo que le da a los casos mencionados de reaccién quimica de
primer orden la caracteristica de que la concentracién permanezca constante a lo largo de la
placa para cada punto en la coordenada y.
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V.B.5 Caso con reaccion quimica primer orden, considerando el perfil de velocidades.
PeM = 10, Da, =100 y Da" =100
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Gréafica V.B.5.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada § a lo largo de la placa.
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Grafica V.B.5.b de £ (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.B.5.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

Por el lado del caso de la reaccion autocatalitica, como se puede observar en el conjunto de
graficas V.B.6, que a pesar que la contribucion del efecto convectivo influye en que el sistema
no se sature, se puede notar la concentracion maxima en varios puntos del sistema.

V.B.6 Caso con reaccidon quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
Pey =10, Da; =100y Da;; = 100

Gréfica V.B.6.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Gréfica V.B.6.b de § (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.B.6.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.

70



A pesar de que en ambas reacciones se involucra a la especie B como reactivo, por las
caracteristicas antes descritas de las reacciones autocataliticas en donde el mismo producto
funge como reactivo, se puede notar este efecto, en el cual en lugar de disminuir la
concentracion de la especie B en el sistema, aumenta la concentracion, aunque no de forma
lineal, si no que tiende a tener cierta curvatura, en esta curvatura podemos observar las
oscilaciones caracteristicas de una reaccion autocatalitica (Horvath, Petrov, Scott, & Showalter,
1993).

V.C Influencia de los efectos difusivos y convectivos considerando reaccién
autocatalitica.

Ahora se analizard la influencia de los efectos difusivos y convectivos en la distribucion de
concentracion de la especie B en el sistema. En la seccion anterior, se encuentran los casos en
donde se fij6 el valor del primer nimero de Damkdhler en 100 y el valor del Péclet de masa se
fij6 en los valores de 0.01, 1 y 100 para el caso con reaccién quimica de primer orden como de
reaccion autocatalitica (conjunto de gréficas V.B.1, V.B.3 y V.B.5). Para completar el analisis
afladimos dos casos mas, uno donde se fija el valor de 0.1 para el Péclet de masa y el otro
donde se fija el valor de 100, los resultados se muestran en el conjunto de gréficas V.C.1 y
V.C.2.

V.C.1 Caso con reaccidon quimica primer orden, considerando el perfil de velocidades.
Pey =0.1, Da; =100y Da;; = 10

Grafica V.C.1.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada ¢ alo largo de la placa.
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Gréafica V.C.1.b de § (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.C.1.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.
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V.C.2 Caso con reaccion quimica primer orden, considerando el perfil de velocidades.
Pey =100, Da; =100y Da;; = 10000
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Gréafica V.C.2.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.C.2.b de € (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.C.2.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicién.

En el conjunto de graficas mencionados anteriormente se puede observar que, mientras va
aumentado el valor del nimero de Péclet, es decir, que el efecto difusivo va cediendo al
convectivo, se puede notar que, cuando la difusion domina, la concentracion a lo largo de la
placa va aumentado, pero llega a una longitud en el cual la concentracion permanece constante
para cada punto a lo ancho de la placa. Este fendmeno en que la concentracion permanece
constante a lo largo de la placa sucede en los siguientes casos, pero alcanzan este punto a una
distancia cada vez mas corta del inicio de las placas mientras, aumenta el dominio del efecto
convectivo.

Para el caso con reaccién quimica autocatalitica considerando el perfil de velocidades, se tienen
las gréaficas en donde se fij6 el valor de 100 para el primer numero de Damkdhler y valores de
0.01, 1y 100 para Péclet de masa (conjunto de graficas V.B.2, V.B.4 y V.B.6). Completaremos
el analisis con el resultado de los casos en donde se fija el Péclet de masa con valores de 0.1
y 100, los resultados se muestran en las graficas V.C.3 y V.C.4. Todo esto con el fin de cubrir
los rangos de variacion de los efectos de difusion y conveccion.
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V.C.3 Caso con reaccidon quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
PeM =0.1 , Da, = 100yDa" =10

Gréafica V.C.3.a de y (y/H) contra la concentraciéon adimensional. Se ilustra coémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada § a lo largo de la placa.
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Gréfica V.C.3.b de € (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.C.3.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

V.C.4 Caso con reaccién quimica autocatalitica, considerando el perfil de velocidades.
Pey =100, Da; =100y Da;; = 10000

Grafica V.C.4.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.C.4.b de & (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.C.4.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.

En el conjunto de gréficas antes mencionadas, se puede observar que entre cada una no hay
una relacion parecida a la que encontramos en el caso de reaccién quimica de primer orden, ya
como se puede observar en el conjunto de graficas V.B.2, el sistema se satura de la especie B.
Mientras que en el caso donde el valor del nimero de Péclet aumenta a 0.1, el sistema no se
satura y se puede notar un perfil definido para cada punto a lo ancho del sistema, como se
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puede notar en el conjunto de graficas V.C.3. Una explicacion prematura es que como aumenta
el efecto convectivo, este arrastra a la especie B impidiendo difundirse. Pero al hacer un analisis
para cuando el valor del numero de Péclet es 1, como se muestra en el conjunto de gréficas
V.B.4, se puede observar cOmo el sistema nuevamente se vuelve a saturar de la especie B. En
la grafica V.B.4.b se observa como una ligera curvatura en la linea de la concentracion al
momento de ir avanzando a lo largo de la placa. Los casos restantes, para cuando el valor de
Péclet es de 10 y 100 respectivamente, como se muestra en el conjunto de graficas V.B.6 y
V.C.3, la concentracion de la especie llega a su maximo después de cierta distancia del inicio
de las placas, mientras es mas alto el valor del nimero de Pélcet es mayor la distancia entre la
distancia a la que se alcanza la concentracion maxima de la especie B.

Se puede notar que el efecto conectivo/difusivo influye en el perfil de concentraciones, pero
domina sobre todos estos efectos el de la reaccion quimica. A pesar que en el caso de reaccion
de primer orden, cuando la conveccion es lo bastante influyente como para mantener la
concentracion constante, en el caso de reaccién autocatalitica como se esta produciendo
especie B el perfil de concentraciones puede llegar a una concentracion maxima.

V.D Influencia del perfil de velocidades en comparacion a los modelos donde sélo se
considera una velocidad caracteristica constante.

Como se ha mencionado anteriormente, realizaron dos tratamientos para resolver la ecuacion
diferencial que nos da el perfil de concentracion de la especie B. Para ellos se utiliz6 el perfil de
velocidades que se obtiene para el sistema (que se muestra en la ecuacion 11.A.31) y otra donde
suponemos una velocidad caracteristica constante.

Primero, para el caso sin reaccion quimica, se compararan los perfiles obtenidos con la solucion
mostrada en la ecuacion 11.B.68, para el caso donde se considera el perfil de velocidades, contra
la solucién mostrada en la ecuacion 11.C.32, para el caso de una velocidad constante.

llustraremos los casos para cuando el valor del Péclet de masa se fina en los siguientes valores
de 0.01, 0.1, 1, 10 y 100. Para el caso del perfil de velocidades ya se tiene ilustrado en el
conjunto de graficas V.A.1y V.A.5 en el caso de cuando el valor del Péclet es de 0.01 y de 100
respectivamente; para los demas casos se ilustraran en el conjunto de graficas V.D.1, V.D.2 y
V.D.3. Cuando se considera una velocidad constante su comportamiento se ilustrard en los
conjuntos de gréficas V.D.4,V.D.5,V.D.6, V.D.7 y V.D.8.
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V.D.1 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades. Pey = 0.1

1
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0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Grafica V.D.1.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cOmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada ¢alo largo de la placa.

Gréafica V.D.1.b de & (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Gréafica V.D.1.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.

V.D.2 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades. Pey = 1

Grafica V.D.2.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cOmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa
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Gréfica V.D.2.b de § (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.D.2.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicion.
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V.D.3 Caso sin reaccion quimica, considerando el perfil de velocidades. Pey = 10
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Gréafica V.D.3.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa
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Gréfica V.D.3.b de & (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.D.3.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion.

V.D.4 Caso sin reaccion quimica, considerando una velocidad caracteristica constante. Pey =
0.01
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N = e - & & & & & & & -

Grafica V.D.4.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cOmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Gréfica V.D.4.b de § (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.D.4.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicién
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V.D.5 Caso sin reacciéon quimica, considerando una velocidad caracteristica constante. Pey =

0.1
1
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Gréfica V.D.5.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.

Gréafica V.D.5.b de § (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cdmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.D.5.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicién

V.D.6 Caso sin reaccion quimica, considerando una velocidad caracteristica constante. Pey =
1

3
[EnN

Grafica V.D.6.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cdmo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.D.6.b de § (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra coémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Gréfica V.D.6.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicién
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V.D.7 Caso sin reaccion quimica, considerando una velocidad caracteristica constante. Pey =
10

Gréfica V.D.7.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.

Gréfica V.D.7.b de € (x/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra como una linea diferente para cada punto
en la coordenada y entre las dos placas.
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Grafica V.D.7.c Concentracién adimensional f en funcién de las coordenadas de la posicion

V.D.8 Caso sin reaccion quimica, considerando una velocidad caracteristica constante. Pey =
100

Grafica V.D.8.a de y (y/H) contra la concentracion adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en la coordenada € alo largo de la placa.
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Grafica V.D.8.b de £ (x/H) contra la concentracién adimensional. Se ilustra cémo una linea diferente para cada punto
en lacoordenada y entre las dos placas.

Grafica V.D.8.c Concentracion adimensional f en funcion de las coordenadas de la posicién

A grandes rasgos, cuando se comparan los conjuntos de graficas V.A.1, VD.1, V.D.2, V.D.3 y
V.A.4 con el V.D.4, V.D.5, V.D.6 V.D.7, y V.D.8, respectivamente, se puede observar una
similitud en su comportamiento, ya que estan emulando al mismo fenémeno. Pero se puede
notar que mientras va aumentando el valor del numero de Péclet, es decir, que el efecto
dominante es el convectivo, los dos métodos empiezan a tener diferencias notables, como se
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puede observar de manera precisa en el conjunto de graficas V.D.3 y V.D.7, asi como en el
conjunto V.A.4 y V.D.8. Se nota como para el caso de una velocidad caracteristica constante
disminuye la concentracion de la especie B de forma mas pronta en las cercanias de la placa
inferior, comparado con el caso donde se considera el perfil de velocidades.

Se puede decir que a medida que la influencia del efecto convectivo sea mayor, la propuesta
aproximada de sélo considerar una velocidad constante se va haciendo invalida, es decir, a
Péclet bajos se puede utilizar la solucion propuesta en la ecuacién 11.C.29. Como un claro
ejemplo tenemos la comparacion del conjunto de graficas V.A.1y V.D.4, en donde para ambos
el valor del nimero de Péclet es de 0.01.
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VI Conclusiones

Cabe recordar que todas las propuestas de solucién, ya sea analitica y numérica son soluciones
aproximadas, aun asi se puede considerar como soluciones correctas. Pero como ya lo
habiamos explicado en el andlisis, algunos resultados no se pueden comparar puntualmente
por la naturaleza y caracteristicas de la solucion, como es el ejemplo de las propuestas de
solucion analiticas y de método de diferencias finitas en la comparacion de los casos
representados en el conjunto de graficas V.A.1, V.A.2y V.A.3.

Lo importante a rescatar es la influencia de los efectos de la reaccién quimica, en especial de
la autocatalitica. En este punto se hace aun mas relevante la importancia de estructurar y
resolver el problema de forma adimensional, ya que se trata de generalizar a cualquier sistema
gue cuente con estas condiciones. Como actores centrales dentro del analisis tuvimos al Péclet
de masa y al primero y segundo nimeros de Damkdéhler. Que como se ha recalcado a lo largo
de este trabajo, compara los efectos difusivos, convectivos y de la reaccidn quimica.

De los andlisis realizados, una de las conclusiones obtenidas es que cuando en el sistema se
esté efectuando una reaccion quimica, y los efectos convectivos y difusivos dominen frente a
los efectos de la reaccion quimica, es decir, que el valor del primer y/o segundo numero de
Damkohler sea menor a uno, se podra despreciar el término de reaccidn quimica para facilitar
el célculo del perfil de concentraciones.

Tampoco influye el simple hecho que se efectle una reaccién quimica, también su cinética es
de gran relevancia a la hora de obtener el perfil de concentraciones. En el caso en particular de
este trabajo se tratd de la cinética de una reaccion autocatalitica, en donde se esta consumiendo
una de las especies y a su vez se esta produciendo. Cuando los valores del primer y segundo
nameros de Damkdohler son mayores a 1, se puede decir que el efecto de la reacciéon quimica
domina en el sistema, aun asi, los efectos convectivo y difusivo influyen en el comportamiento
del perfil de concentraciones de la especie B.

De una segunda hipétesis planteada, podemos concluir que ambos tratamientos de solucion
para cada caso, cuando se considera en el planteamiento de la solucién el perfil de velocidades
o solo una velocidad caracteristica constante, sus soluciones son equivalentes para cuando el
efecto difusivo domina sobre el convectivo, es decir, el valor de nimero de Péclet de masa es
menor a 1. Pero cuando se trata de casos cuando domina el efecto convectivo, es recomendable
usar el tratamiento donde se considera el perfil de velocidades, ya que representa mas a la
realidad.

Las propuestas de solucion y el andlisis de este trabajo sientan la base para el tratamiento de
casos especificos, e inclusive, con otras geometrias, solo habria que sustituir las constantes
fisicas y quimicas particulares, y las ecuaciones correspondientes a la geometria deseada, sélo
restaria resolver de forma simultanea con la ecuacion de conservacion de energia
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correspondiente. Un estudio previo similar al que se ha realizado, seria bastante util para
establecer criterios de disefio, por ejemplo diametro de un reactor tubular y velocidad de flujo,
conociendo previamente la constante de reaccion y el coeficiente de difusividad. Cabe sefalar
que seria un ejercicio de aproximacion, ya que en este trabajo, se tomaron consideraciones
como que el fluido era newtoniano e incompresible, era un sistema isotérmico, y el coeficiente
de difusion permanecian constantes, pero es un buen ejercicio para tomar conciencia del
comportamiento de un sistema de reaccion-difusion.
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VIIIAnexos

VIIILA Anexo 1 Codigos de programas de MATLAB para dar solucion numeérica con el
planteamiento de diferencias finitas

En este anexo se presentan los codigos que se elaboraron en el programa MATLAB para
calcular de forma numérica, (ya sea en su totalidad o como un apoyo) el perfil de
concentraciones de la especie B.

VIILA.L1 Resolucién de Integral de la ecuacién 11.B.68.

Cdédigo de MATLAB para la resolucion de la integral descrita en la ecuacion 11.B.68, para el célculo del
perfil de concentraciones sin reaccién quimica considerando el perfil de velocidades.

f=inline ('exp (-x"3)"');
n=1;

while mod (n,2)~=0
n=input ('Ingrese el numero de subintervalos: ');
if mod(n,2)~=0
disp('El ntmero de subintervalos debe ser par, pulse una tecla para
continuar')
pause
end
end

A=input ('Ingrese el limite inferior de la integral: ');

m=size (A,1l);
mm=size (A, 2);
B=9*ones (size (A));
H=zeros (m, mm) ;
sumai=zeros (m,mm) ;
sumap=zeros (m,mm) ;
int=zeros (m, mm) ;
for j=1l:m;
for k=1:mm;
H(],k)=(B(],k)—A(],k))/l’l,‘
for i=1:2:n-1
sumai (j, k)=sumai (j, k) +feval (f,H(j, k) *1+A (3, k));
end
for i=2:2:n-2
sumap (j, k)=sumap (j, k) +feval (£f,H(j, k) *1+A (3, k) )
end

int(j,k)=(H(j,k)/3)* (feval (f,A(j,k))+4*sumai (j, k) +2*sumap (j, k) +feval (£f,B(j,k)));
end

end

disp(['El resultado de la integral es '])

int
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VIILA.2 Cdédigo de diferencias finitas para el caso de reaccion quimica de primer orden y
perfil de velocidades

Programa en MATLAB para ejecutar el método numérico de diferencias finitas para obtener el perfil de
concentraciones en el caso de difusion con reaccidon quimica de primer orden con el perfil de
velocidades.

$Co6bdigo para resolver por diferencias finitas en un método explicito la
%ecuacion y*fx=(1/PeM) fyy-Dalf

$tomando en cuenta todo el perfil de velocidades

$Autor: Aldo Javier Guadarrama Mendoza

clc, clear all, format compact

PeM=input ('Ingrese el valor del Peclet de Masa ');
DaI=input ('Ingrese el valor del Damkohler I ');
g0=1;

numy=101; $numero de particiones del enmallado en el eje y
if PeM<=0.01;

dx=0.0000005;

numx=200001;

numy=11;
elseif PeM<=0.1 && PeM>0.01;

dx=0.000005;

numx=20001;

numy=11;%ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1 && PeM>0.1;

dx=0.00005;

numx=200001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=10 && PeM>1;

dx=0.0005;

numx=20001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=100 && PeM>10;

dx=0.005;

numx=2001;

numy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1000 && PeM>100;

dx=0.05;

numx=201;

numy=101;
end
dy=1/ (numy-1) ;
D=1/PeM;
lambda=D*dx/dy"2;
w=dx*Dal;
y=0:dy:1;
f=zeros (numy, numx) ;
$condicidén inicial

x(1)=0;

for i=1l:numy
f(i,1)=0;

end

for j=1:numx
x (J+1)=x(J) +dx;
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for i=2:numy-1

f(i,j+1)=£(i,j)+(1/1i)*lambda* (f (1+1,3)-2*£(i,3)+£(i-1,73)) (1/1) *w*f(1i,73));
end
£(1,3+1)=90;
f (numy, 3+1)=f (numy-1, 3+1) ;
end
if PeM<=0.01;
figure (1) ;
xlabel ('etha=x/H")
ylabel ('f=CB/CB0") ;
hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,£(:,41));
plot(y,£(:,81));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,£(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
plot(y,£(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,£(:,80001));
plot(y,£(:,100001));
plot(y,f(:,120001));
plot(y,f(:,140001));
plot(y,f(:,160001));
plot(y,f(:,180001));
plot(y, (: 200001))
f(:,1),f(:,41),£(:,81),£(:,121),£f(:,1061),,£(:,201),£(:,1001)
f(:,2001), ( ,4001),f(:,6001),£f(:,8001),f(:,10001),£(:,12001)
£(:,14001),£f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)
f£f(:,100001),£f(:,120001),£(:,140001),£(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)

elseif PeM<=0.1;
figure (1) ;

hold on
plot(y, £
plot(y, £
plot(y, £
plot(y, f
plot(y, f
plot(y, £
plot (y

plot(y, £
plot(y, f
plot(y, f
plot(y, £
plot(y, £
plot(y, £

(
(
(
(
(
(
f(:
(
(
(
(
(
(
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plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,£(:,1801));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)

£f(:,201),f(:,401),£f(:,601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)

£(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£(:,6001),£f(:,8001)

£(:,10001),f(:,12001),f(:,14001),£f(:,16001),£f(:,18001),£f(:,20001)
elseif PeM<=1l && PeM>0.1;

figure (1) ;
hold on
plot(y,£(:,1));
plot(y,£(:,41));
plot(y,£(:,81));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,£(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
plot(y,f(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,f(:,80001));
plot(y,f(:,100001));
plot(y,£(:,120001));
plot(y,f(:,140001));
plot(y,f(:,160001));
plot(y,£(:,180001));
plot(y, (:,200001));
£f(:,1),£(:,41),£(:,81),£(:,121),£¢(:,161),£(:,201),£(:,1001)

(: ,2001), (:,4001),£(:,6001),£(:,8001),£(:,10001),£(:,12001)
f(:,14001),£f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)
(:,100001),£(:,120001),£(:,140001),£(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)

elseif PeM<=10 && PeM>1;
figure (1) ;
hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,5));
plot(y,£(:,9));
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plot(y,f(:,13));
plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,£(:,101));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,£(:,801));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,£(:,1801));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
(

£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)
£f(:,201),£f(:,401),£(:,0601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)
£f(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£f(:,06001),£(:,8001)
£(:,10001),£f(:,12001),£(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
elseif PeM<=100 && PeM>10;
figure (1) ;

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,£(:,11));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,£(:,81));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,121));
plot (y, f(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,181));
plot (v, £(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,£(:,1801));
plot(y,£(:,2001));

£(:,1),£(:,3),%E£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)%
£f(:,11),£(:,21),£(:,41),£(:,061),£(:,81),£(:,101),£(:,121)
£(:,141),£f(:,161),£(:,181),£(:,201),£(:,401),£(:,601),£(:,801)
f(:,1001),£f(:,1201),£f(:,1401),f(:,1601),£f(:,1801),f(:,2001)
elseif PeM<=1000 && PeM>100;
figure (1) ;
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hold on

plot(y,f(:,1));

plot(y,£(:,2));

plot(y,£(:,3));

plot(y,f(:,5));

plot(y,f£(:,7));

plot(y,f(:,9));

plot(y,f(:,11));

plot(y,f(:,13));

plot(y,f(:,15));

plot(y,f(:,17));

plot(y,f(:,19));

plot(y,f(:,21));

plot(y,f(:,41));

plot(y,f(:,61));

plot(y,f(:,81));

plot(y,f(:,101));

plot(y,£(:,121));

plot(y,f(:,141));

plot(y,f(:,161));

plot(y,f(:,181));

plot(y,f(:,201));

f(:,l), f(: ) £(:,3),£(:,5),£(:,7),£(:,9),£(:,11),£(:,13)

£(:,15),£(:,17),£(:,19),£(:,21),£(:,41),£(:,61),£(:,81)

f(: 101) f( 121),f(:,l4l),f(:,l6l),f(:,l8l),f(:,201)

end
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VIILA.3 Cdédigo de diferencias finitas para el caso de reaccién autocatalitica'y
considerando el perfil de velocidades.

Programa en MATLAB para ejecutar el método numérico de diferencias finitas para obtener el perfil de
concentraciones en el caso de difusion con reaccién quimica autocatalitca considerando el perfil de
velocidades.

$Co6bdigo para resolver por diferencias finitas en un método explicito la
$ecuacioéon y*fx=(1/PeM) fyy+Dal*f (1-f)

$tomando en cuenta todo el perfil de velocidades

$Autor: Aldo Javier Guadarrama Mendoza

clc, clear all, format compact

PeM=input ('Ingrese el valor del Peclet de Masa ');
DaI=input ('Ingrese el valor del Damkohler I ');
g0=1;

$numy=101; $numero de particiones del enmallado en el eje y
if PeM<=0.01;

dx=0.0000005;

numx=200001;

numy=11;
elseif PeM<=0.1 && PeM>0.01;

dx=0.000005;

numx=20001;

numy=11;%ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1 && PeM>0.1;

dx=0.00005;

numx=200001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=10 && PeM>1;

dx=0.0005;

numx=20001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=100 && PeM>10;

dx=0.005;

numx=2001;

numy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1000 && PeM>100;

dx=0.05;

numx=201;

numy=101;
end
dy=1/ (numy-1) ;
D=1/PeM;
lambda=D*dx/dy"2;
w=dx*Dal;
y=0:dy:1;
f=zeros (numy, numx) ;
$condicidén inicial

x(1)=0;

for i=1l:numy
f(i,1)=0;

end

for j=1:numx
x (J+1)=x(J) +dx;
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for i=2:numy-1
f(i,J+1)=£(i,3)+(1/1i)*lambda* (f(i+1,3)-2*f(i,3)+£(i-1,3))+(1/1)*w*f(i,])*(1-

£(1,3));

end

£(1,3+1)=90;

f (numy, 3+1)=f (numy-1, 3+1) ;
end
if PeM<=0.01;

figure (1) ;

xlabel ('etha=x/H") ;

ylabel ('f=CB/CB0") ;

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,81));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,£(:,4001));
plot(y,£(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot (y, f(:,10001));
plot(y,£(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
plot(y,£(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,f(:,80001));
plot(y,f(:,100001));
plot(y,f(:,120001));
plot(y,£(:,140001));
plot(y,£(:,160001));
plot(y,£(:,180001));
plot(y, (:,200001)) ;
f(:,1),f(:,41),£(:,81),£f(:,121),f(:,161),,£(:,201),£(:,1001)

f(.,200l),f(:,400l),f(:,600l),f(:,8001),f(:,lOOOl),f(:,lZOOl)

£(:,14001),£f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)

£f(:,100001),£f(:,120001),£(:,140001),£(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)
elseif PeM<=0.1;

figure (1) ;

hold on

plot(y, ( rl));
plot(y,£(:,5));
plot(y,f(:,9));
plot(y,f(:,13));
plot(y,£(:,17));
plot(y,f£(:,21));
plot(y,£(:,101));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot (y,f£(:,601));
plot (y,£(:,801));
plot(y,f(:,1001));
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plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f£(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)

£f(:,201),f(:,401),f(:,601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)
f(:,1401),f(:,1601),£f(:,1801),f(:,2001),£f(:,4001),f(:,6001),£f(:,8001)
£(:,10001),£f(:,12001),f(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£f(:,20001)
elseif PeM<=1l && PeM>0.1;
figure(1l);

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,41));
plot(y,£f(:,81));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y, f(:,6001));
plot(y, f(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
plot(y,f(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,£(:,80001));
plot(y,£(:,100001));
plot(y,f(:,120001));
plot (y, f(:,140001));
plot(y,£(:,160001));
plot(y,£(:,180001));
plot(y, (: 200001))
f(:,1),f(:,41),£(:,81),£f(:,121),£f(:,161),£(:,201),£(:,1001)

(: ,2001), (.,4001),f(:,6001),f(:,8001),f(:,lOOOl),f(:,lZOOl)
£(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)
(:,100001),£(:,120001),£(:,140001),£(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)

elseif PeM<=10 && PeM>1;
figure (1) ;
hold on
plot(y,£(:,1));
plot(y,£(:,5));
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plot(y,f(:,9));
plot(y,f(:,13));
plot(y,£(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f£(:,801));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,£(:,1801));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,£(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,£(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,f(:,20001));

£C:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)
£f(:,201),f(:,401),f(:,601),£(:,801),£(:,1001),£f(:,1201)
f(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),f(:,2001),£f(:,4001),£(:,6001),£f(:,8001)
£(:,10001),£f(:,12001),£f(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
elseif PeM<=100 && PeM>10;
figure(1l);

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,11));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,£(:,61));
plot(y,£(:,81));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,181));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f£(:,801));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,£(:,1601));
plot(y,£(:,1801));
plot(y,f(:,2001));

£f(:,1),£(:,3),£(:,11),£(:,21),£(:,41),£(:,061),£(:,81),£(:,101),£(:,121)
£(:,141),£f(:,161),£(:,181),£(:,201),£(:,401),£(:,601),£(:,801)
f(:,1001),£f(:,1201),£f(:,1401),f(:,1601),£f(:,1801),f(:,2001)
elseif PeM<=1000 && PeM>100;
figure(1l);
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( (:,1));
plot(y,f(:,2));
plot(y,f(:,3));
plot(y,f(:,5));
plot(y,£(:,7));
plot(y,f(:,9));
plot(y,£(:,11));
plot (y,£(:,13));
plot(y,f(:,15));
plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,19));
plot (y,£(:,21));
plot (y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,f(:,81));
plot(y,£(:,101));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot(y,£(:,181));
plot(y,£(:,201));

£(:,1),£(:,2),£(:,3),£(:,5),£(:,7),£(:,9),£(:,11),£(:,13)
f£f(:,15),£(:,17),£(:,19),£(:,21),£(:,41),£(:,061),£(:,81)
£f(:,101),£(:,121),£(:,141),£(:,161),£(:,181),£(:,201)

end
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VIILA.4 Cdédigo de diferencias finitas para el caso de reaccion autocataliticay una
velocidad caracteristica constante.

Programa en MATLAB para ejecutar el método numérico de diferencias finitas para obtener el perfil de
concentraciones en el caso de difusion con reaccidn quimica autocatalitica considerando una
velocidad caracteristica constante.

$Co6bdigo para resolver por diferencias finitas en un método explicito la
%ecuacién fx=(1/PeM) fyy+Dal*f (1-f)

$Autor: Aldo Javier Guadarrama Mendoza

clc, clear all,format compact

PeM=input ('Ingrese el valor del Peclet de Masa ');
DalI=input ('Ingrese el valor del Damkohler I ');
g0=1;

$numy=101; $numero de particiones del enmallado en el eje y
if PeM<=0.01;

dx=0.0000005;

numx=200001;

numy=11;
elseif PeM<=0.1 && PeM>0.01;

dx=0.000005;

numx=20001;

numy=11;%ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1 && PeM>0.1;

dx=0.00005;

numx=200001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=10 && PeM>1;

dx=0.0005;

numx=20001;

numy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=100 && PeM>10;

dx=0.005;

numx=2001;

numy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1000 && PeM>100;

dx=0.05;

numx=201;

numy=101;
end
dy=1/ (numy-1) ;
D=1/PeM;
lambda=D*dx/dy"2;
w=dx*Dal;
y=0:dy:1;
f=zeros (numy, numx) ;
$condicién inicial

x(1)=0;

for i=1l:numy
f(i,1)=0;

end

for j=1:numx
x (J+1)=x(J) +dx;
for i=2:numy-1
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£f(i,3+1)=£f(i,J)+lambda* (£ (i+1,3)-2*£(i,J)+£(i-1,3))+w*E(i,3)*(1-£(i,3))~
end
£(1,3+1)=90;
f (numy, j+1)=£f (numy-1,j+1) ;
end
if PeM<=0.01;
figure (1) ;
xlabel ('etha=x/H")
ylabel ('f=CB/CRB0O")

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,81));
plot (y, £(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,£(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot (y, f(:,8001));
plot (y, f(:,10001));
plot (y,£(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot (y, f(:,16001));
plot (y,f(:,18001));
plot (y, f(:,20001));
plot (y,£(:,40001));
plot (y, f(:,60001));
plot (y, f(:,80001));
plot (y,£(:,100001));
plot (y, f(:,120001));
plot (v, f(:,140001));
plot (v, f(:,160001));
plot (y,f(:,180001));
blot (v, £(:,200001)) ;
£(:,1),£(:,41),£(:,81),£(:,121),£(:,161),,£(:,201),£(:,1001)

f(.,2001), (:,4001),f(:,06001),£(:,8001),£(:,10001),£(:,12001)

£(:,14001),f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£f(:,40001),£f(:,60001),£(:,80001)

£(:,100001),£f(:,120001),f(:,140001),f(:,160001),£f(:,180001),£f(:,200001)
elseif PeM<=0.1;

figure (1) ;

hold on
plot(y,£(:,5));
plot(y,£(:,9));
plot(y,f(:,13));
plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,101));
plot(y,£(:,201));
plot(y,£(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot (y,f(:,1001));
plot (y,f(:,1201));
plot (y,f(:,1401));
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plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot(y,£(:,2001));
plot (y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot (y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)

£f(:,201),£f(:,401),£f(:,601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)

£(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£(:,6001),£f(:,8001)

£(:,10001),£f(:,12001),f(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
elseif PeM<=1l && PeM>0.1;

figure (1) ;
hold on
plot(y,f(: )),
plot(y,f(:,41));
plot (y,f( ,81));
plot(y,£(:,121));
plot(y,£(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot (y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,£(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
plot(y,£(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,f(:,80001));
plot(y,£(:,100001));
plot(y,f(:,120001));
plot(y,f(:,140001));
plot(y,f(:,160001));
plot(y,f(:,180001));
plot(y, (: ZOOOOl))
f£f(:,1),£(:,41),£(:,81),£(:,121),£(:,1061),£(:,201),£(:,1001)

(: ,2001), (.,4001),f(:,6001),f(:,8001),f(:,lOOOl),f(:,l200l)
f(:,14001),£f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)
(:,100001),£f(:,120001),£(:,140001),£f(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)

elseif PeM<=10 && PeM>1;
figure (1) ;

hold on

plot(y,f(:,1));
plot(y,£(:,5));
plot(y,£(:,9));
plot(y,f(:,13));
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elseif

plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,£(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)
f(:,201),f(:,401),£f(:,0601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)
£f(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£f(:,6001),£(:,8001)
£(:,10001),£f(:,12001),£(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
PeM<=100 && PeM>10;
figure (1) ;
hold on
plot(y,f(:,1));
splot(y,f£(:,5));
OplOt(YI /9))1
splot(y,f(:,13));
splot(y,f(:,17));
splot(y,f(:,21));
plot(y,f(-,ll));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,f(:,81));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f£(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot (v, £(:,181));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,£(:,1201));
plot(y,£(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot( £(:,2001));
f(: ) £(:,3),%€(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)5%
f(: ll) £f(:,21),£(:,41) (:¢,01),£(:,81),£(:,101),£(:,121)
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f(:,141),f(:,1061),£(:,181),£f(:,201),£(:,401),£(:,001),£(:,801)
£f(:,1001),£(:,1201),£(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001)
elseif PeM<=1000 && PeM>100;
figure (1) ;

hold on
plot(y,f(:,1));
splot(y,£(:,5));
%Plot(y, ( 19))1
splot(y,f(:,13));
splot(y,f£(:,17));
splot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,2));
plot(y,f(:,3));
plot(y,f(:,5));
plot(y,f(:,7));
plot(y,f(:,9));
plot(y,f(:,11));
plot(y,f(:,13));
plot(y,f(:,15));
plot(y,£(:,17));
plot(y,f(:,19));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,f(:,81));
plot(y,£(:,101));
plot(y,£(:,121));
plot (y,f(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot(y,£(:,181));
plot(y,£(:,201));
£f(:,1),%f(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)%
£(:,2),£(:,3),£(:,5), £(:,7),£(:,9),£(:,11),£(:,13)

( ’
£(:,15),£(:,17),£(:,19),£(:,21),£(:,41),£(:,061),£(:,81)

£f(:,101),f(:,121),£f(:,141),£(:,161),£(:,181),£f(:,201)
end
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VIILLAS Cédigo de diferencias finitas para el caso sin reaccion quimicay perfil de
velocidades

Programa en MATLAB para ejecutar el método numérico de diferencias finitas para obtener el perfil de
concentraciones en el caso de difusion sin reaccién quimica considerando el perfil de velocidades.

$Co6digo para resolver por diferencias finitas en un método explicito la
%ecuacidn y*fx=(1/PeM) fyy

$tomando en cuenta todo el perfil de velocidades

$Autor: Aldo Javier Guadarrama Mendoza

clc, clear all, format compact

PeM=input ('Ingrese el valor del Peclet de Masa ');
DaI=input ('Ingrese el valor del Damkohler I ');
g0=1;

snumy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
if PeM<=0.01;

dx=0.0000005;

numx=200001;

numy=11;
elseif PeM<=0.1 && PeM>0.01;

dx=0.000005;

numx=20001;

numy=11; $ntimero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1l && PeM>0.1;

dx=0.00005;

numx=200001;

numy=101; $ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=10 && PeM>1;

dx=0.0005;

numx=20001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=100 && PeM>10;

dx=0.005;

numx=2001;

numy=101; %ntmero de particiones del enmallado en el eje y
elseif PeM<=1000 && PeM>100;

dx=0.05;

numx=201;

numy=101;
end
dy=1/ (numy-1) ;
D=1/PeM;
lambda=D*dx/dy"2;
w=dx*Dal;
y=0:dy:1;
f=zeros (numy, numx) ;
$condicidén inicial

x(1)=0;

for i=1l:numy
f(i,1)=0;

end

for j=1l:numx
X (J+1)=x(7) +dx;
for i=2:numy-1
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£(i,3+1)=£(4i,3)+(1/1)*lambda* (£ (i+1,J)-2*£(1i,3)+£(i-1,3));
end
£(1,3+1)=90;
f (numy, j+1)=£f (numy-1,j+1) ;
end
if PeM<=0.01;
figure (1) ;
xlabel ('etha=x/H")
ylabel ('f=CB/CRB0O")

hold on
plot(y,f(:,1));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,81));
plot (y, £(:,121));
plot(y,f(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,£(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot (y, f(:,8001));
plot (y, f(:,10001));
plot (y,£(:,12001));
plot(y,£(:,14001));
plot (y, f(:,16001));
plot (y,f(:,18001));
plot (y, f(:,20001));
plot (y,£(:,40001));
plot (y, f(:,60001));
plot (y, f(:,80001));
plot (y,£(:,100001));
plot (y, f(:,120001));
plot (v, f(:,140001));
plot (v, f(:,160001));
plot (y,f(:,180001));
blot (v, £(:,200001)) ;
£(:,1),£(:,41),£(:,81),£(:,121),£(:,161),,£(:,201),£(:,1001)

f(.,2001), (:,4001),f(:,06001),£(:,8001),£(:,10001),£(:,12001)

£(:,14001),f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£f(:,40001),£f(:,60001),£(:,80001)

£(:,100001),£f(:,120001),f(:,140001),f(:,160001),£f(:,180001),£f(:,200001)
elseif PeM<=0.1;

figure (1) ;

hold on
plot(y,£(:,5));
plot(y,£(:,9));
plot(y,f(:,13));
plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,101));
plot(y,£(:,201));
plot(y,£(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot (y,f(:,1001));
plot (y,f(:,1201));
plot (y,f(:,1401));
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plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot(y,£(:,2001));
plot (y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,f(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot (y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,f(:,18001));
plot(y,f(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)

£f(:,201),f(:,401),£f(:,601),£(:,801),£f(:,1001),£(:,1201)

£(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£(:,6001),£(:,8001)

£(:,10001),£f(:,12001),f(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
elseif PeM<=1l && PeM>0.1;

figure (1) ;
hold on
plot(y,f(: )),
plot(y,f(:,41));
plot (y,f( ,81));
plot(y,£(:,121));
plot(y,£(:,161));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,1001));
plot(y,f(:,2001));
plot(y,f(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot (y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,£(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,f(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
plot(y,£(:,40001));
plot(y,f(:,60001));
plot(y,f(:,80001));
plot(y,£(:,100001));
plot(y,f(:,120001));
plot(y,f(:,140001));
plot(y,f(:,160001));
plot(y,f(:,180001));
plot(y, (: ZOOOOl))
f£f(:,1),£(:,41),£(:,81),£(:,121),£(:,1061),£(:,201),£(:,1001)

(: ,2001), (.,4001),f(:,6001),f(:,8001),f(:,lOOOl),f(:,l200l)
f(:,14001),£f(:,16001),£(:,18001),£(:,20001),£(:,40001),£(:,60001),£(:,80001)
(:,100001),£f(:,120001),£(:,140001),£f(:,160001),£(:,180001),£(:,200001)

elseif PeM<=10 && PeM>1;
figure (1) ;

hold on

plot(y,f(:,1));
plot(y,£(:,5));
plot(y,£(:,9));
plot(y,f(:,13));
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elseif

plot(y,f(:,17));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,f(:,1201));
plot(y,f(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot(y,£(:,2001));
plot(y,£(:,4001));
plot(y,f(:,6001));
plot(y,f(:,8001));
plot(y,£(:,10001));
plot(y,f(:,12001));
plot(y,f(:,14001));
plot(y,£(:,16001));
plot(y,£(:,18001));
plot(y,£(:,20001));
£(:,1),£(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)
f£f(:,201),f(:,401),£f(:,0601),£(:,801),£(:,1001),£(:,1201)
£f(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£f(:,2001),£(:,4001),£f(:,6001),£(:,8001)
£(:,10001),£f(:,12001),£(:,14001),£(:,16001),£(:,18001),£(:,20001)
PeM<=100 && PeM>10;
figure (1) ;
hold on
plot(y,f(:,1));
splot(y,f£(:,5));
OplOt(YI /9))1
splot(y,f(:,13));
splot(y,f(:,17));
splot(y,f(:,21));
plot(y,f(-,ll));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,f(:,81));
plot(y,f(:,101));
plot(y,f(:,121));
plot(y,f£(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot (v, £(:,181));
plot(y,f(:,201));
plot(y,f(:,401));
plot(y,f(:,601));
plot(y,f(:,801));
plot(y,£(:,1001));
plot(y,£(:,1201));
plot(y,£(:,1401));
plot(y,f(:,1601));
plot(y,f(:,1801));
plot( £(:,2001));
f(: ) £(:,3),%€(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)5%
f(: ll) £f(:,21),£(:,41) (:¢,01),£(:,81),£(:,101),£(:,121)
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f(:,141),f(:,1061),£(:,181),£f(:,201),£(:,401),£(:,001),£(:,801)
£f(:,1001),£(:,1201),£(:,1401),£f(:,1601),£(:,1801),£(:,2001)
elseif PeM<=1000 && PeM>100;
figure (1) ;

hold on
plot(y,f(:,1));
splot(y,£(:,5));
%Plot(y, ( 19))1
splot(y,f(:,13));
splot(y,f£(:,17));
splot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,2));
plot(y,f(:,3));
plot(y,f(:,5));
plot(y,f(:,7));
plot(y,f(:,9));
plot(y,f(:,11));
plot(y,f(:,13));
plot(y,f(:,15));
plot(y,£(:,17));
plot(y,f(:,19));
plot(y,f(:,21));
plot(y,f(:,41));
plot(y,f(:,61));
plot(y,f(:,81));
plot(y,£(:,101));
plot(y,£(:,121));
plot (y,f(:,141));
plot(y,f(:,161));
plot(y,£(:,181));
plot(y,£(:,201));
f£f(:,1),%f(:,5),£(:,9),£(:,13),£(:,17),£(:,21),£(:,101)%
£(:,2),£(:,3),£(:,5), £(:,7),£(:,9),£(:,11),£(:,13)

( ’
£(:,15),£(:,17),£(:,19),£(:,21),£(:,41),£(:,061),£(:,81)

£f(:,101),f(:,121),£f(:,141),£(:,161),£(:,181),£f(:,201)
end
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VIII.B Anexo 2 Tabla de transformadas de Laplace

En este apartado encontramos las transformadas de LaPlace que se necesitan en la
resolucion del perfil de velocidades en el capitulo 11 y 111

Tabla VIII.1. Trasnformadas de LaPlace (Zill & Cullen, 2006)

f(t) F(s)
1 df (t) sF(s) — f(0)
dt
2 a —avs
erfc (2_\/?) e -
3 1 1
S
4 = Fol bx X —bx X Fy _,|[sth
f(x,t)—i[eb erfc(2m+\/H)+e berfc(zm—\/E)] F(x,S)Z?Oe 3
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VIII.C Anexo 3 Método de Diferencias Finitas

El método de diferencias finitas consiste en aproximar las ecuaciones diferenciales por
ecuaciones en diferencias obtenidas usualmente a partir del truncamiento de series de Taylor.
El conjunto de ecuaciones en diferencias resultante constituye un sistema de ecuaciones
lineales, el cual puede resolverse numéricamente con la ayuda de una computadora,
obteniendo asi una solucién aproximada del problema original.

Si el problema carece de dependencia temporal el método se denomina simplemente método
de diferencias finitas. Si el problema incluye una variable temporal se denomina método de
diferencias finitas en el dominio temporal.

La resolucién de un problema definido por una ecuacién diferencial parcial y su conjunto de
condiciones iniciales y de frontera, consiste en hallar una funcion, tal que sea continua en la
region de interés, que sea derivable dos veces en esta misma region y que cumpla con las
condiciones de iniciales y de frontera.

El primer paso del método de diferencias finitas consiste en seleccionar un conjunto de puntos
discretos (nodos de malla) en la region de interés, un subdominio temporal de observacion y un
intervalo de muestreo temporal (At). El segundo paso consiste en aproximar la ecuacion
diferencial mediante una ecuacion en diferencias. El tercer paso comprende evaluar la ecuacion
en diferencias en cada uno de los puntos de la malla y del subdominio temporal seleccionado.
Finalmente se procede a resolver numéricamente el sistema de ecuaciones lineales que resulta.

El conjunto de puntos discretos x;, se puede construir seleccionando una separacion espacial
Ax constante, lo cual no es restictivo, de modo que siguiendo la ecuacion VIII.C.1, para el caso
unidimensional, como se muestra en la Figura VIII.1. En la Figura VII.2 se extiende el
razonamiento anterior al caso bidimensional. Para el caso tridimensional, como se muestra en
la Figura VIII.3, se escoge un paso para cada direccién, de la forma que muestra la ecuacién
VIII.C.2

x; = iAx (VIII.C.1)

u(x;, yi,z;) = u(idx, jAy, kAz) (VIII.C.2)
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Figura VIII.2 Dominio espacial bidimensional
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Figura VIII.3 Dominio espacial tridimensional

Tomando como referencia la Figura VIIIl.1, poniendo Ax = h, y garantizando que la funcion u(x)
posee derivadas de cualquier orden, es posible expandir u(x; +1) =u(x; + h) y u(x; — 1) =
u(x; — h) en sendas series de Taylor a partir del valor de la funcion u(x) y sus derivadas en x;,
como se puede apreciar en las ecuaciones VIII.C.3 y VIII.C.5.

119



du hzdz h3 d3 b hndn
— au v VIII.C.
uGrit B =uG) +h) 4555 +Tge +Z4n. preil (VIll.C.3)
£
O(h*) = " dtu VIIL.C.4
( >—menx_ (Vill.C.4)
n=4 L o
B hdu h? d?u h3d3u N Z( ) LRt dMu
uba =) =ut) —ha ] 50| @, ; s (VIII.C.5)
i n=
h" d"y
4\ _
0(h*) = Z( D"l (VIII.C.6)

En donde O(h™), como se muestra en el ejemplo en las ecuaciones VIII.C.4 y VIII.C.6 para las
ecuaciones VIII.C.3 y VIII.C.5 respectivamente, es la notacion empleada para indicar el orden
de error que se comete cuando el valor deseado, por ejemplo u(x; + h) en la ecuacién VIII.C.3,
es aproximado por una cantidad finita de elementos de la serie suprimiendo los términos a partir
de n, inclusive asumiendo que h es muy pequefio. La potencia mas pequefia de h de los
términos suprimidos determina el orden de error, porque los términos siguientes son
despreciables bajo la premisa de que h << 1. Sillamamos e(h) al error, siendo el orden de error
O(h™), se puede demostrar la ecuacion VIII.C.7. En donde las condiciones para la ecuacion
VIII.C.3 se encuentra en la ecuacion VIII.C.8, y las condiciones para la ecuacién VIII.C.5 esta
en la ecuacion VIII.C.9.

h™d™u
e(h )_Fmg (VIII.C.7)
€[, x+h]V h>0 (VIII.C.8)
§€lx—|h,x] Vh>0 (VIII.C.9)

Una expresiéon mas compacta de las ecuaciones VIII.C.3 y VIII.C.5 se obtienen poniendo a xi =

x Z—Z = Z—n = u™, obteniendo las ecuaciones VIII.C.10 y VIII.C.11.

s K3 d3u s i R du
6 dx3 n! dx™|,
Xi i n=4 t

2 3
=u(x) + hu'(x) + =— h u”(x) +— c u"'(x) + 0(h*)

h? d?u
+ 2 dx?

du
u(x; + h) = ulx;) +h—

(VII.C.10)
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h2d2 h3d3 I h™ d™u
2dx2 6d3_ z( )n'dxn

= u(x) — hu’(x) + h?zu”(x) _ %unr(x) + 0(]’14) (V|||C11)

du
u(x; —h) = ulx) —

De las ecuaciones VIII.C.10 y VIII.C.11, y de su combinacién obtenemos las aproximaciones de
primer y segundo orden, respectivamente, para la primera derivada de la funcién u(x) la
obtenemos como se muestra en las ecuaciones VIII.C.12, VIII.C.13 y VIII.C.14.

u(x + h) —u(x) o gl u(x + h) — u(x)
() = + M) = +0(h)
wlx h Z;n!” (*) h (VIII.C.12)
- u(x + h) —u(x)
- h
Wy =M THEED Z( ol gy < MR ZUEER o
~u&)—ﬂx—m (VIII.C.13)
- h
— — n-1
W (x) = ulx + h)Zhu(x h) N Z hn L)
e fﬁ%f ) e (VIII.C.14)
u\x —ux — u\x —ux —
- 2h +O(H) ~ 2h

Las ecuaciones VIII.C.12, VIII.C.13 y VIII.C.14 se conocen como formulas de aproximacion en
diferencias hacia adelante, hacia atrds y centrales de la primera derivada de u(x),
respectivamente.

De modo analogo, combinando las ecuaciones VIII.C.10 y VIII.C.11, se obtiene una
aproximacion en diferencias centrales de la segunda derivada de u(x), como se muestra en la
ecuacion VIII.C.15.

u(x +h) —u(x — h) + 2u(x) N Z Zh:' 2 O

ull(x) —
" nnp;r
=u&+m—u%—m+zwm+0m% (VIII.C.15)
- ulx +h) —ulx —h) + 2u(x)
~ 2

121



Para facilitar la nomeclatura se utilizara la notacion de indices, y su realcion se muestra en el conjunto
deecuaciones VIII.C.16.

fG)=f; (VIII.C.16a)

x=i (VIII.C.16b)
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