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Resumen

Se obtuvo el factor de efectividad de un catalizador con distribucion no uniforme, usando
un modelo bidimensional con velocidad de reaccion lineal. Se aproximé la zona de reaccion
del modelo bidimensional mediante una condicion de salto; para valores tipicos del médulo
de Thiele los errores fueron menores al 10 %. Otra aproximacion del modelo
bidimensional se realiz6 mediante un modelo promediado, el error en la aproximacion
dependié mayormente de la resistencia en las fronteras horizontales del catalizador, para
valores tipicos del modulo de Thiele los errores estuvieron por debajo del 30y 70 % para
resistencias grandes y regulares, respectivamente; a resistencias practicamente nulas se
obtuvieron resultados con errores menores al 15 % para mddulos de Thiele menores a 1,
para mddulos mayores el error aumento de forma desmedida. Finalmente, se realiz6 una
aproximacion del modelo promediado usando una condicion de salto para representar la

zona de reaccioén; el error en los resultados fue menor al 15 %.

Se obtuvo tambien el factor de efectividad de un catalizador unidimensional con
distribucién no uniforme y velocidad de reaccién no lineal; se aproximé la zona de reaccion
mediante una condicion de salto. En general, se obtuvieron resultados con errores menores
al 10 %.






Nomenclatura

a(*)
Bi

m,x

Bi

m,Y

Funcion de distribucion de actividad.

Numero de Biot sobre el eje vertical, Ik, . /D, , adimensional.

X

Numero de Biot sobre el eje horizontal, Ik, /D, , adimensional.

Concentracion, mol/m® .

Concentracion en la superficie, mol/m® .

Difusividad efectiva, m?/s.
Dimensiones vertical del catalizador medido desde el centro del catalizador
hacia la superficie, m.

Coeficiente de transferencia de masa, m/s.
Parametro de la velocidad de reaccion tipo Langmuir-Hishelwood.

Dimensiones horizontal del catalizador medido desde el centro del
catalizador hacia la superficie. m.

Distancia medida en forma horizontal desde el centro del catalizador hasta la
frontera izquierda de la zona con agente activo, m.

Distancia medida en forma horizontal desde el centro del catalizador hasta la
frontera derecha de la zona con agente activo, m.

Es un valor s, <s<s,, adimensional.

Ala izquierda de s, adimensional.

Ala derecha de s, adimensional.

Es el cociente |, /I , adimensional.

Es el cociente |, /I, adimensional.

Concentracion adimensional.

Concentracion promedio, adimensional.

Coordenada correspondiente a la direccion horizontal. m .

Coordenada adimensional en la direccion x.



y Coordenada correspondiente a la direccion vertical.

Y Coordenada adimensional en la direccién y, m.

Letras griegas

B Cociente dado por Bi,,, /v, adimensional.

AS Diferencia dada por s, —s;, adimensional.

n Factor de efectividad, adimensional.

o Producto dado por K,c, .

D Modulo de Thiele, adimensional.

v Factor de forma definido como el cociente h/I, adimensional.









Catalizadores con distribucién no uniforme

1. Antecedentes

Los catalizadores son importantes para la industria de la transformacién, y son por tanto,
uno de los motores que mueven a la economia, hoy dia, el consumo de petréleo de un pais
revela el nivel de su sociedad, y como consecuencia, el consumo de los insumos necesarios

para su transformacion.

Segln un reporte publicado por IHS Chemical titulado “Catalyst: Petroleum and Chemical
Process” [1] en diciembre del 2013, mas del 90 % de los procesos de fabricacion de
productos quimicos y mas del 20 % de todos los productos industriales emplean pasos
cataliticos subyacentes, y que la refinacion del petroleo se compone casi enteramente de
procesos cataliticos. EI mismo reporte, reveld que en 2012 el mayor consumidor de
catalizadores fue Ameérica del norte seguido por Europa occidental, Japén y China, y que
se espera que para el afio 2017 paises emergentes y en vias de desarrollo de la region Asia-
Pacifico y el medio oriente se conviertan en mercados importantes para los catalizadores de

procesos.

Para enero de 1997 habia 700 plantas de refinacion en el mundo produciendo mas de 75
millones de barriles de petréleo diariamente, para el proceso, la demanda de catalizadores
ascendio a casi 7 millones de dolares diarios. México ocupé el lugar 12 en demanda de
catalizadores destinados para la refinacion de petréleo superado por Arabia Saudita y

rebasando a paises como Espafa y Brasil, tal como lo muestran las Figuras 1.1y 1.2.

Por otro lado, hasta enero del 1997 México ocupaba el primer lugar de los paises
latinoamericanos en demanda de catalizadores destinados a la refinacion de petroleo, la
Figuras 1.3 y 1.4 muestra la capacidad de refinacion de petréleo y el gasto promedio en

catalizadores destinados al proceso.
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Figura 1.1. Capacidad de refinacion de petroleo de diferentes paises en 1997. Fuente: Luna,
L. K. A. (2004) [2].
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Figura 1.2. Gasto en catalizadores destinado a la refinacion del petréleo de diferentes paises
en 1997. Fuente: Luna, L. K. A. (2004) [2].
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Figura 1.3. Capacidad de refinacién de petrdleo de diferentes paises en 1997. Fuente: Luna,

L. K. A. (2004) [2].

Figura 1.4. Capacidad de refinacion de petroleo de diferentes paises en 1997. Fuente: Luna,

L. K. A. (2004) [2].
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El 25 de Abril de 2013 el diario EI universal, en su pagina de internet, en una nota titulada
“Alerta sobre muertes por contaminacion en el DF” reveld que “segun datos del estudio
del Clean Air Institute “Calidad del aire en américa latina” realizado con el apoyo del
Banco Mundial (BM), los promedios de concentracion de ozono en [la ciudad de México]
rebasan en 150 % los niveles permitidos por la Organizacion Mundial de la Salud (OMS) y
son los mas altos de toda la regién”. Con respecto a las consecuencias en la salud,
menciono que “el nimero de muertes en México por contaminacion atmosférica asciende a
los 14 mil decesos por afio, el nivel més alto sélo superado por Brasil, que tiene cerca de 23
mil” [3].

El 19 de junio del 2014, el jefe de gobierno capitalino, Miguel Angel Mancera Espinoza
presentd la modernizacion del Programa Hoy no circula (cuyo objetivo es la de disminuir la
contaminacion del aire), sostuvo que dejarian de circular 560 mil vehiculos diariamente, lo
cual, dijo, mejoraria la calidad del aire [4]. No obstante, el centro Mario Molina advirtio
que la modificacion de dicho programa causaria un aumento en el parque vehicular de
alrededor del 3 % [5], lo cual, empeoraria la situacion, ya per se grave. Una posible
solucion, los catalizadores, el mismo gobierno capitalino puso en marcha un programa para
el cambio o instalacion de convertidores cataliticos en miles de autos. Segun datos
proporcionados por el gobierno capitalino, el convertidor catalitico puede reducir la
generacion de contaminantes hasta en un 80 % [6]. Lo anterior, s6lo por mencionar un

ejemplo del impacto de los catalizadores en materia medio ambiental.

Por otro lado, en enero del 2011, BCC Reserch en su reporte CHMO027D titulado
“Petrochemical (Petroleum and chemical) Catalyst: The U.S Market” estim6 que en el afio
2010 en los Estados Unidos, las ventas comerciales totales de catalizadores para procesos
de petroguimica y refinacion de petrdleo ascendié alrededor de los $ 4.1 billones de
ddlares, mientras que para el afio 2015 se espera que alcancen los 4.6 billones de ddlares
[7]. La recuperacion completa de los catalizadores solidos hace a la catalisis heterogenea
econdémicamente atractiva, ya que los agentes activos utilizados son bastante costosos. Y
es que, la regeneracion de catalizadores también constituye otro mercado importante, seguin

BCC Reserch en su informe CHMO046B titulado “Global Markets for catalyst regeneration”
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publicado en enero de 2012 menciond que el mercado global para la regeneracion de
catalizadores alcanz6 $ 3.5 billones de dolares en 2011 y que se espera crezca a $ 4.1
billones de dolares para el afio 2016 [8], esto, entre otras cosas, como resultado de politicas
en pro del cuidado del medio ambiente. Por lo que, para que los agentes activos sean
utilizados eficientemente son dispersados en soportes con gran area superficial. Como
resultado del proceso de preparacion, las pastillas cataliticas presentan gradientes de
concentracion del agente activo, lo cual, en un principio, se pensé eran perjudicial para el

desempefio del catalizador [9].

No obstante, los estudios de los gradientes de concentracion deliberados del agente activo
en catalizadores soportados, como los de Beker y Wei [10,11] vy Juang y Weng [12]
mostraron las ventajas que podian tener este tipo de catalizadores: mayor factor de
efectividad, resistencia al veneno y la posibilidad de modificar los perfiles de temperatura
a conveniencia. Por su parte, Beker y Wei [13] encontraron que para una cinética
bimolecular tipo Langmuir en un catalizador con el ingrediente catalitico concentrado en
una capa colocada a una distancia de la superficie resultdo en un factor de efectividad
mayor a valores pequefios del mddulo de Thiele.

En otro trabajo de Beker y Wei [11] sobre el mismo tema, pero ahora para una reaccion de
primer orden con envenenamiento. Propusieron disefiar pastillas cataliticas resistentes al
envenenamiento mediante la distribucion de agente activo. Aunque, como resultado de ella
hubiera que tolerar cierto grado de resistencia a la difusion con tal de evitar la rapida
desactivacion por envenenamiento. Llegaron a la conclusion de que, en efecto, tales

catalizadores incrementan su resistencia al envenenamiento.

Juang y Weng [12] estudiaron el desempefio de los catalizadores con distribucién no
uniforme a diferentes cinéticas como lo son: reaccion simple, en paralelo y en serie, sujetos
a ensuciamiento en serie y en paralelo, y en un reactor empacado de lecho fijo. Para
investigar cuales eran los mejores perfiles de actividad en dichas circunstancias propusieron
tres formas: convexa, uniforme y cdncava. Sus resultados revelaron que el uso de

catalizadores con distribucién no uniforme puede ser Gtil para controlar la temperatura
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dentro de las pastillas del catalizador para obtener mayor velocidad de reaccion y mejor
selectividad. Reddy y Talukdar [13] también encontraron que la selectividad de un
producto deseado depende fuertemente de la distribucién de actividad en la pastilla

catalitica.

Juang y Weng [12] recomendaron el uso de catalizadores con distribucion no uniforme con
el fin de obtener un mejor rendimiento y control de la temperatura en un reactor de lecho
fijo. En épocas recientes, se ha confirmado que este tipo de catalizadores resultan
ventajosos en relacién a los convencionales [14]. A este tipo de catalizadores se les paso a
conocer con el nombre de catalizadores con distribucién no uniforme, y son como los que

se muestran en las Figura 1.5y 1.6.

Soporte inerte

a) b) a) b)

Soporte inerte Soporte inerte

c) d)

Figura 1.5. a) catalizador uniformemente Figura 1.6. a), b) y c) diferentes
distribuido, b), c¢) y d) diferentes configuraciones del catalizador con
configuraciones del catalizador con distribucién no uniforme d) -catalizador
distribucion no uniforme como las objeto de uniformemente distribuido, como las objeto
estudio en Beker y Wei [10]. de estudio en Beker y Wei [11].

El factor de efectividad cobra importancia en el disefio de reactores quimicos, de ahi la
necesidad de contar con expresiones que lo predigan. Debido a la naturaleza no lineal de los
modelos, que en muchas de las ocasiones involucra este tipo de sistemas, los investigadores
en esta area han sido forzados a recurrir a diferentes métodos numéricos para resolverlos.

Sin embargo, con el proposito de obtener una expresion analitica de problemas con valores
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a la frontera no lineales, Do y Bailey [15] propusieron una transformada integral finita para
aproximar la solucién. Do [16] obtuvo una solucion analitica aproximada para la ecuacion
de transferencia de masa, para una velocidad de reaccion lineal que se lleva a cabo en un
catalizador con distribucion de actividad no uniforme mediante el uso de la transformada
integral citada, de cuyo kernel segun Do es explicito y mucho mas simple que el kernel
empleado por el del método de separacion de variables clasico o el método usual de la
transformada. Por su parte, Do y Bailey [17] aplicaron dicha metodologia a un sistema con
resistencia externa a la transferencia de masa y una velocidad de reaccion del tipo
Michaelis-Menten de n-ésimo orden; la comparacién de los resultados obtenidos mediante

el método de perturbaciones confirmaron la eficiencia del método.

El enfoque de la “normalizacion”, basado en la observacion de que ciertas curvas del factor
de efectividad en funcion del médulo de Thiele exhiben un comportamiento asintético en
zonas donde bien, domina la velocidad de reaccion o la difusion, y que por tanto, aquella
informacidn puede ser incluida en una sola expresion. Lee [18] demostr6 que en la zona de
difusion dominante el enfoque era aplicable a cinéticas generales, exceptuando los 6rdenes
negativos, la solucion a la que llegd fue muy simple, tanto que, segun el mismo Lee, haria

simple el proceso de disefio de reactores heterogéneos.

El mismo enfoque de la normalizacién fue utilizado en los trabajos de Wang y Varma [19],
y Morbidelli y Varma [20]; el primero muestra que el mismo concepto podia aplicarse
incluso, si las geometrias diferian. En el segundo, ademas, incluyeron los efectos de la
transferencia de masa interna. Las aproximaciones mostraron ser muy buenas a médulos de
Thiele muy grandes. Sin embargo, Wang y Varma advirtieron que la normalizacion es
valiosa en términos de ahorro de tiempo de computo, sin embargo, deben ser usadas con

suma precaucion.

Los métodos numéricos y el método de las perturbaciones fueron algunos métodos para
obtener expresiones semianaliticas de dichas aproximaciones asintéticas. Formas un tanto
mas rigurosas de este enfoque fueron tratadas en Gottifredi y colaboradores [21], [22] v

[23]. Las Figuras 1.7 y 1.8 ilustran el concepto detras del enfoque de la normalizacién.
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Aproximacionasintotica

Foctor de efectividod, 17
Factor de efectividad, 1}

v

L J

Mbdulo de Thiele, (fJ Mbédulo de Thigle, (fJ

Figura 1.7. Enfoque de la normalizacion Figura 1.8. Enfoque de la normalizacion
utilizado para aproximar el factor de utilizado para aproximar el factor de
efectividad n a valores grandes del Mddulo efectividad de geometrias mediante una sola

de Thiele asintota, como en Wang y Varma [19].

La optimizacion fue otro de los puntos de vista desde los que se trato el caso de los
catalizadores con distribucion no uniforme. Desde tal perspectiva, el factor de efectividad
paso a ser la funcion objetivo de un problema de maximizacion, es decir, la busqueda de
una zona dentro del catalizador en la cual depositar el agente activo de tal manera que el
factor de efectividad fuera méximo. Se encontraron que una distribucion tipo § de Dirac
cumple con dicha condicion para sistemas: isotérmico [24] y no isotérmico [25] sin
resistencia a la transferencia de masa, e isotérmico con resistencia a la transferencia de
masa [26].

Trabajos experimentales, tal como el de Wu y col. [27] cuyo propdsito fue el de demostrar
lo expuesto tedricamente en el trabajo de Morbidelli y colaboradores [25]. Para ello,
procedieron fabricando catalizadores con aproximadamente la distribucion § de Dirac
destinados a la hidrogenacion de etileno en Pd/Al,05; y a la metanizacion de CO en
Ni/Al,05. Al final de su trabajo, Juang y Weng encontraron que la dependencia del factor
de efectividad frente al médulo de Thiele medido experimentalmente concuerda bien con lo

calculado numéricamente (véase el Apéndice A7), y que ademas, la localizacion éptima del
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agente activo existe dentro de la pastilla y se mueve hacia la superficie externa a medida

que los efectos de la transferencia de masa aumentan.

Los mismos autores realizaron otro trabajo [28], esta vez para un sistema reactante
competitivo: la metanizacion de CO sobre un catalizador Ni/Al,O3 acompafnado de
deposicion de carbon. EI metal Ni fue depositado en bandas estrechas para simular una
distribucion § de Dirac; finalmente, concluyeron que para las condiciones dadas, se
encontrd la localizacion Optima de la banda. Para la pastilla catalitica con la banda activa
en la localizacion 6ptima, no solo fue despreciable la influencia de la deposicion del

carbon, sino que también el factor de efectividad fue méaximo.

Por otra parte, segun Pavlou y colaboradores [29], el fendmeno del envenenamiento de los
catalizadores es de gran importancia industrial y juega un importante papel y que, en
general, no deberia ser despreciable en el disefio 6ptimo de pastillas cataliticas. Aseguraron
que, si en efecto, la distribucion tipo delta de Dirac era 6ptima para varios casos en los que
el envenenamiento fuera despreciable, no lo seria en el caso contrario, en cuya
circunstancia, demostraron que la distribucion dptima responderia a una distribucion tipo
bimodal suave. Otros casos de optimizacion de catalizadores con distribucion no uniforme
fueron recopilados en el libro “Catalyst design: optimal distribution of catalyst in pellets,

reactors, and membranes” escrito por Morbidelli [9].

Los catalizadores huecos, son una nueva propuesta que ha surgido en el campo de los
catalizadores no uniformes, cuyos modelos matematicos son bidimensionales [30,31], que
al igual que los catalizadores con gradientes de actividad, rebasan a los uniformes en
topicos como conversiones y factores de efectividad. Otro trabajo en el que también se ha

considerado modelos bidimensionales es en Cominos y Gavrilidis [32].

El sistema, objeto de estudio en el presente es como el de la Figura 1.5 c), del cual, se
pretende considerar la zona de reaccion como una interfase, aborddndola mediante la
metodologia de la condicion de salto. Esta tltima, fue desarrollada para abordar fenémenos

interfaciales, pues, en muchos de los procesos de interés para la ingenieria quimica: la
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adsorcion, la reaccion heterogénea, el transporte de masa superficial y la transferencia de
masa, ocurren en interfaces, cuya descripcién precisa, requiere de la condicién de salto
[33]. Lo cual, esta respaldado por el hecho de que si, en un sistema heterogéneo, como el
que se muestra en la Figura 1.9, tomaran lugar fenémenos interfaciales importantes, se
registrarian cambios abruptos en las variables dependientes del sistema en la vecindad de la
interface. Por ejemplo: la adsorcion, que en cuyo caso, los perfiles de concentracion se

verian como en la Figura 1.10

Ca i
¥ | Ve, |
g . p Zet,- :
.-'.';J;.‘,?.W(‘ :
| Dr’:mrwr';
Vecindario de la
'.i’!fE‘i’,l’l:SE
Figura 1.9. Sistema heterogéneo Figura 1.10. Perfiles de concentracion
compuesto por dos fases: 8,y y la cuando un fenémeno interfacial resulta ser
interface. importante, como en el caso de la
adsorcion.

Resolver la ecuacion de difusion-reaccion para tal zona requerira una malla computacional
fina, lo que en general se evita mediante la construccion de una condicion de salto que se
construye al promediar la ecuacién diferencial para reducirla a una condicién de frontera.
De esta manera el modelo estard constituido por las ecuaciones de difusién para las zonas
inertes acopladas por la condicion de salto. Asi, la condicion de frontera o condicion de

salto, provee la conexion entre los flujos de las dos fases [34].

10
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Recientemente, este concepto fue utilizado para el estudio de la difusion a través de un
sistema de dos fases homogéneas [35]. En donde se considerd difusién y reaccion en una
fase, y solo difusion en la otra. Después, al usar la condicion de salto para representar la

zona con reaccion se obtuvieron resultados satisfactorios.

En el presente documento se reporta el modelo y solucion de un catalizador con
distribucion no uniforme para dos casos: bidimensional con velocidad de reaccion lineal, y
unidimensional con velocidad de reaccion no lineal. En particular se evalta el uso de la
condicion de salto para representar la zona de reaccion. Por ello el trabajo se ha organizado
de la siguiente manera: en la seccion 1 se ha presentado la importancia del rol econdémico y
los trabajos que se han hecho al respecto de los catalizadores con distribucion no uniforme,
ademas de algunos aspectos de la metodologia con la que se le pretende dar tratamiento. En
la seccion 2 se presentan los objetivos que se pretenden alcanzar con el presente trabajo. En
la seccion 3 se encuentra la justificacion. En la seccion 4 se presentan el modelo
matematico de un catalizador bidimensional con velocidad de reaccidon lineal y sus
simplificaciones mediante promediado y condicion de salto; dentro de la misma seccion se
presenta también el modelo de un catalizador unidimensional con velocidad de reaccion no
lineal y su simplificacion mediante condicion de salto. En la seccion 5 se presenta los
resultados obtenidos, en tanto que en la seccion 6, se presenta las conclusiones a las que se
llegaron. Finalmente, en los apéndices se pueden encontrar los detalles de la solucion de los

modelos, asi como resultados graficos de los casos de estudio.
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2. Objetivos

Objetivo general

Se modelard un catalizador con distribucién no uniforme, utilizando para su analisis, la
metodologia de la condicion de salto. La Figura 2.1 representa el sistema del que se
obtendra el factor de efectividad; las partes sombreadas representan agente activo y el resto

es soporte inerte. El estudio se realiza en dos secciones:

Figura 2.1. Catalizador con distribucién no uniforme.

Objetivos especificos

1. Obtener el factor de efectividad para un sistema bidimensional en el que ocurre una
reaccion lineal en una zona de espesor finito. En seguida, obtener una estimacién del factor
de efectividad con un modelo promediado unidimensional. A continuacién, deducir una
condicion de salto que reemplace la zona de reaccion y calcular con ella el factor de

efectividad de los modelos bidimensional y del promediado.
2. Calcular el factor de efectividad para un sistema unidimensional en el que ocurre una

reaccion no lineal tipo Langmuir-Hishelwood, con y sin condicion de salto para la zona de

reaccion.
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3. Justificaciéon

El modelo matematico de los catalizadores con distribucién no uniforme es mas complejo
que el de los catalizadores convencionales. Sin embargo, debido al uso casi generalizado de
los catalizadores en la fabricacion de productos quimicos, su empleo en fabricacion de
productos industriales y las ventajas que los catalizadores con distribuciéon no uniforme
ofrecen, tal como factores de efectividad mayores, resultaria util contar con modelos
simplificados de los catalizadores con distribucion no uniforme. De tal manera que la
prediccion de factores de efectividad sea, sin mucha pérdida de precision, simple y acelere

los calculos necesarios.
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4. Casos de estudio

4.1. Modelo bidimensional con velocidad de reaccidn lineal y sus aproximaciones.

Se considerd la geometria ilustrada en a) de la Figura 4.1, como objeto de estudio en el
presente trabajo; se trata de un catalizador en dos dimensiones de longitud 2[ y altura 2h,
la cual consta de cinco zonas, dos de las cuales contienen agente activo (las zonas
sombreadas en a) de la Figura 4.1), el resto de ellas son inertes. El sistema se describio
mediante el modelo matematico de difusion y reaccion en coordenadas cartesianas, sujeta a
dos conjuntos de condiciones en las fronteras, ambos con resistencia al transporte de masa

en las fronteras horizontales:

* Sin resistencia a la transferencia de masa en las fronteras verticales,

* Con resistencia a la transferencia de masa en las fronteras verticales.

Los modelos resultantes se sometieron a dos diferentes tratamientos

* Promediado en la dimension vertical.

* Sin promedio
El modelo promediado (cuyo efecto geométrico puede apreciarse en ¢ la Figura 4.1) resultd
en un modelo de estructura matematica méas simple, para aproximar a su homdlogo
bidimensional.

En seguida, cada modelo resultante, se tratd de la siguiente manera

* Con condicién de salto.

* Sin condicién de salto.
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La condicion de salto, sustituyo la zona de reaccién mediante una condicion de frontera (tal
como se muestra en las geometrias ilustradas en la figura b para el modelo bidimensional y

d de la Figura 4.1 para el modelo promediado)

—

k4

b)

L J

A A T Tk B s

=1
Fom e s e e e e e e

d)

1

Figura 4.1. a) Modelo bidimensional, b) Modelo bidimensional con salto, ¢) Modelo

promediado sin salto, d) Modelo promediado con salto.

El modelo matematico que corresponde al a) de la Figura 4.1 fue

y+$J:a(x, y)ke, (1)
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Sujeta a
oc
&(O,y)—o
D, L(1,y) =k, [c(ly)-¢, ]
e,X 8x m,X f
y
oc
—(x,0)=0
S (00

la funcion de distribucion de actividad es como sigue

asi | <x<l, y0O<y<h
0 en cualquier otro caso

a(n)-|

)

(3)

(4)

(®)

(6)

(7)

donde ces la concentracion, C; la concentracion en la superficie, x y Y las coordenadas

correspondientes a la direccion horizontal y vertical, respectivamente; |

y h son las

dimensiones horizontal y vertical medidas desde el centro del catalizador hacia la

superficie, respectivamente; |, y |, son, respectivamente, las distancias medidas en forma

horizontal desde el centro del catalizador hasta la frontera izquierda y derecha de la zona

con agente activo; k. es el coeficiente de transferencia de masa, D, la difusividad efectiva.

Las ecuaciones (2) a la (5) representan las condiciones para el caso con resistencia en las

fronteras verticales, para el caso sin resistencia en esas fronteras, se reemplaza la condicion

(3) se reduce a: C(I,y):cf. El modelo aprovecha la simetria horizontal y vertical de la
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geometria, tal como lo expresan las condiciones en las fronteras (2) y (4), de modo que solo

se resolvié una cuarta parte del total del dominio.

Se utilizaron las siguientes variables y parametros adimensionales

X y I, l, h
- Y==,§==,5== =—.
| AT T YV

Con dichas definiciones se procedié a la adimensionalizacion, las ecuaciones (1) a la (5)

quedaron
ou o 5
+ =a(X,Y)ou, 8
oX?  oY? (x.Y) ®)
Sujeta a
ou
=—(0,Y)=0 9
ax( ) (9)
ou i
a—Y(l,Y):—Blm'X[u(l,Y)—l], (10)
ou
—(X,0)=0 11
av( ) (11)
ou . 12
y v X,y)==Bi,,[u(X,y)-1], (12)
con
a(X,Y)= asis, <X<s, y0<Y<y (13)
7] 0 en cualquier otro caso
y
1
a= (14)
S; 7S
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Como consecuencia de la adimensionalizacién se obtuvieron los siguientes numeros

adimensionales

S S '
@*=—, Bi_ =—% yB'm,YZD’y

’ m,x
e e,X e,y

donde ¢ es el modulo de Thiele y Bi_ el nimero de Biot.

4.1.1 Modelo promediado. Se considero la concentracion adimensional u(X,Y)continua

entre 0<Y <y, con lo que la concentracion promedio se definié como

(c) == u(X,Y)dy (15)

donde (u) es solo funcion de X . De esta manera, al aplicarla a las ecuaciones (8) a la (12)

se obtuvo (La Figura 4.1 c representa el sistema resultante de tal operacion)

%+£2_\$: =a(X.Y)@*(u) (16)
sujeta a
% =0 (17)
% - =Bl | (W), 1] (18)
y
oy (x.0)=0 (19

18
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au

D (X ) =By 0 (X o) -1 (20)

Se asumid valida la aproximacion u(X,W) ~ (u) , en la ecuacion (20) obteniéndose asi

ou

X (X.) =By [{1) 1] @)

con lo cual el modelo descrito por las ecuaciones (16) a la (20) se redujo a

d* (u) _ :
e B (u)-1]=a(X,Y)®*(u) (22)
Sujeta a
d{w)| _
Wx:o_o (23)
d(u .
% X =1 ) _Blm'x |:<u>‘xz1 _1] (24)
donde
2 BimY
ﬂ -
Vg

Se supuso que la ecuacion tiene solucion en forma de una funcion a trozos, de la siguiente

manera

(uy=1(u), si s, <X <s, (25)

Para el caso sin resistencia en las fronteras verticales, es decir, para cuando Bi_, es muy

m, X

grande, se obtuvo
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(u), = Acosh(X)+1

(u), = Blsenh(afﬁ2 +ad* X )+Clcosh(«/ﬂ2 +ad* X )+ﬂ2:;;¢¥

senh| B(X —1)] n

(u), =Dy cosh(3)
donde
ﬂ'/—\l A’Bl ﬂ'Cl /1D1
=—B="C=—"2yD=—.
AT B e YR

(26)

(27)

(28)

(29)

donde A, Ay, Asy, Acy Y Ap, €S tan dados en el Apéndice Al. El factor de efectividad se

obtuvo de su definicion habitual

Velocidad de reaccion en la totalidad del catalizador

n

quedando para este caso como

1 Bl[senh(«/ﬁ2 +a@252)—senh(«/ﬂ2+a¢251)}

Velocidad de reaccion evaluada a las condiciones de la superfice ’

" (s, —s B +ag’ +C1[cosh(\/msz)—cosh(\/msl)] ' v (p° +a0?)

Para el caso con resistencia en x =1, se obtuvo

(u), = Acosh(SX)+1

(u), = stenh(«/ﬂz +ad* X )+C2cosh(«}ﬂ2 +ad* X )+,82:;;¢¥

() - {Bimxsenh[ﬁ(x ~1)]- peosh[ B(X —1)]}1
32 psenh(B)+ Bi,,  cosh ()

20
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donde

Azzﬁ’ Bzzﬁ,CZ:&yDZZ@_ (33)

4 % % %

donde A,, Ay, Agys Ac, Y Ap, €S tan dados en el Apéndice A2. El factor de efectividad

quedd como sigue

L B, [senh(«/ﬂ2 +acbzsz)—senh(«fﬂ2 +a@251)} 5
" v (s, —s)VB° +ad’ | ic, [cosh(\/msz)—cosh(\/msl)} ' v (B +a0?)

4.1.1.1 Modelo promediado con salto. Se supuso u(X,Y)continua entre s, < X <s,, con

lo que en seguida, se definid el promedio en la zona de reaccion mediante la siguiente

expresion
1%
U :—Iu(X,Y)dX, (34)
As{

donde U es la concentracion promedio en la zona de reaccion. Tal definicion permitio

obtener una condicion de salto como a continuacion se muestra.

Condicion de salto. Se tomé la parte de la ecuacion (8) valida en la zona de reaccién

o’u  ou

e +8Y2 adu,

Se promedio la zona de reaccion utilizando (34), con lo cual se obtuvo

Lfoul _ouf +d2U=acD2iTudX
As| x|, o], ) dY? Asy
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. ., . - . . . ou ou
En seguida, se asumio la validez de las siguientes aproximaciones: > S y
ou ou . -~ .
—| =~—| (obtenidas ad libitum), donde s <s<s, . Geométricamente, las
X[, oXls

aproximaciones anteriores compactan la zona de reaccién a una geometria singular que

divide las zonas inertes del catalizador. Adicionalmente, y a consecuencia de las

aproximaciones hechas, se supuso que A—judx zu|s. Finalmente, se considerdo As muy
S
S

29—

~ . du . . ,
pequeria, por lo que se tomd As ~0. Con lo anterior, la condicién de salto quedo de la

Y2

siguiente manera
L L (35)
Xl OX|« s

Utilizando el promedio en Y, la condicion de salto quedd

d {u)]

dX _d<u>| _¢2<u>

dX |

st s”

-0, (36)

S

Se aplico la condicion de salto a la ecuacion (22) con condiciones en las fronteras (23) a la
(24)

d;ﬁ?—ﬂz [(u)-1]=0 (37)

sujeta a
% =0 (38)
(ull, o =(u)l,.. (39)
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O IO I

x| ax | @ (u)| =0 (40)
d :

% X =1 ) _Blm’x [<u>|x21 _1i| (41)

A diferencia de las ecuaciones (22) a la (24) las ecuaciones (37) a la (41) omiten la zona de
reaccion, cuyo efecto quedd resumido en la condicion de salto en la interface en X = s (tal
como lo ilustra el de la Figura 4.1 d); dicho de otro modo, el efecto de la fuente (la
velocidad de reaccion) qued6 resumido en dicha condicion. Se completé el problema
exigiéndose la continuidad de la concentracion en la interface. Se supuso una solucién en

forma de la funcion a trozos

(42)

Para el modelo sin resistencia en las fronteras verticales, es decir, para el caso en el que

Bi_ . es muy grande, se obtuvo

(u), = Acosh(8X)+1 (43)
(u), =B, senn((X 1) (44)
2 cosh(p)
para las cuales
A= % yB; = % (49)

donde A3, 445 Y Ags €s tan dados en el Apéndice A3. Empleado la definicion habitual, el

factor de efectividad quedd como a continuacion

nzi[%cosh(ﬁs)ﬂ]
W

Para el caso con resistencia en las fronteras verticales se obtuvo
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(u), = Acosh(X)+1

Bi,, «senh[ B(X —1) |- Bcosh| B(X ~1)]

=B
(), =B, psenh(3)+Bi,, ,cosh( )
con
Ana A4
= = B — b=
A, 2 yB, 3

(46)

+1 (47)

(48)

donde A4, A44 Y Agses tan dados en el Apéndice A4. El factor de efectividad quedé como

sigue

n zé[AL‘cosh(ﬂs)H]

4.1.2 Modelo bidimensional con salto. Se parti6 de la ecuacion (8), se elimind la fuente

de la misma Yy se agrego la condicion de salto (35)

ou  ou

W-FW =0,
Sujeta a
s—;(o,v)zo
u(s,Y)=u(s",Y)
2—;(5*,\()—5—;(5,Y)—@Zu(s,v)zo,

a—“(1,\()=—Bimx [u(LY)-1]

X
y
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ou
2 (%,0)=0 (54)
g—i(x,y/)?sim[u(x,w)—l], (55)

Para el caso sin resistencia en las fronteras verticales, basté con cambiar la condicién (53)
por u(l,Y):l. Debido a la complejidad de los dos modelos resultantes, fueron resueltos

mediante métodos numéricos.
4.2. Modelo unidimensional con velocidad de reaccion no lineal y sus aproximaciones

Se considerd la geometria ilustrada en la Figura 4.2, de longitud 21 y velocidad de reaccién

tipo Langmuir Hinshelwood.

L)
ka

T RT AT RS Ee ]
L

']
T G T Lol
L Tiin LT i,

b

-l 0 1

Figura 4.2. Modelo unidimensional

El modelo matematico correspondiente quedd

d’c k,C
D,— =a(x - (56)
dX2 ( ) (1+ KAC)2
Sujeta a
&l o (57)
dX x=0
d _ =c (58)
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la funcion de distribucion de actividad del catalizador es

a paral |
a(x)= P 1_<X< 2 (59)
0 en cualquier otro caso
en la que
I
a= (60)
|2 _Il

y

donde ces la concentracion, C; la concentracion superficial, X la posicion horizontal,| es

la dimensidn horizontal medida desde el centro del catalizador hacia su superficie, |, y |,

son, respectivamente, las distancias medidas en forma horizontal desde el centro del

catalizador hasta la frontera izquierda y derecha de la zona con agente activo; k. el

coeficiente de transferencia de masa, D, la difusividad efectiva,k,y K, son parametros de

la velocidad de reaccion. Se utilizé las siguientes variables adimensionales

C X I I l,
T 2

,slzl—l,szzl—z,szzl y o =K,c, (61)

u es la variable adimensional de la concentracion, X las variables adimensionales de la
posicion horizontal y o es parametro de la velocidad de reaccion. Con dichas definiciones

el modelo adimensionalizado quedd como sigue

2 1 2
B _gpra(x) 28 g 62)
dx (1+au)
Sujeta a
du
= =0 63
dX |y, (63)
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1 (64)

X=1

con
aparas <S<Ss
a(x)={ GPIAS=I% (65)
0 en cualquier otro caso
donde
1
a= (66)
Sz - S1
Como consecuencia de la adimensionalizacién se obtuvo el nUmero adimensional
12 o
? (67)

donde @ es el modulo de Thiele.

4.2.1 Modelo con salto. Se procedié de manera anéloga que para obtener las ecuaciones
(34) y (36). Se supuso u(X) continua entre s, <X <s,, en tanto, que se defini¢ el

promedio en la zona de reaccion mediante la siguiente definicion
1%
0 =— [u(X)dX, (68)
AS 5

donde i es la concentracion promedio en la zona de reaccion. Tal definicion se requiri6

para obtener una condicion de salto.

Condicion de salto. Se tomé la parte de la ecuacion (62) valida para la zona de reaccion

du _Q)Za(1+a)2u

el =0 69
dX? (1+O'u)2 (69)

Se promedi6 la zona de reaccion utilizando (16), con lo que se obtuvo
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%(1+o) u
i d_U _d_u :a@zij‘%dx’ (70)
As| dX|,  dX|g As: (1+ou)
L . - . . . ou ou ou ou
Se asumié la validez de las siguientes aproximaciones: —| ~—| Yy — ~—
oXl, OX| Xy OXls

(nuevamente fueron obtenidas ad libitum). Geométricamente, las aproximaciones anteriores
compactan la zona de reaccion a una geometria singular que divide las zonas inertes del
catalizador. Adicionalmente, y a consecuencia de las aproximaciones hechas, se supuso que

2
Y4 ~ (l+0') 12J|
. (1+0u) (1+ou) L

i]%(1+0')2u

x . Finalmente, se tomdé As muy pequefio, por lo que el
S

do

producto As vE ~0. Con lo anterior la condicion de salto quedo de la siguiente manera

du
dX

du

il QZM
o+ aXx

- (1+ou)’ . = (7

Se elimind la fuente de la ecuacién diferencial (62) e incluyd la condicién de salto (71), de

tal manera que el problema quedo

d?u
=0 72
X2 (72)
Sujeta a
g (73)
dX [
Uy =Ul s (74)
1 2
d_u _d_u _@2—( +U)l: =0 (75)
dX | dX|, (L+ou) |
Uy, =1 (76)
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Se supuso una funcion a trozos como solucion a la ecuacion (72), de la siguiente manera

u sio<X<s
= . (717)
u,sis<X<1
con la cual se obtuvo
u, = 0<X<s
L w=A (78)
u,=BX+C, s<X<1
donde
1-u| ul,_ —s
=ul, ,B.=—2= yC. =2X= | 79
AUl Bo=— yC = (79)

donde u|y—, Se obtuvo al resolver

2 2 2
O O O

2 _(1_ 2 52
“3‘x_s‘[0 _ZGJUZ‘XS‘[ZG (1-s)(1+o) @ 1ju|x5—i—0 &0

La solucion de la ecuacion (80) se muestra en el Apéndice AS5. En la siguiente seccion se
muestran los resultados obtenidos para cada uno de los modelos obtenidos en la presente

seccion.
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5. Resultados

5.1. Modelo bidimensional con velocidad de reaccidn lineal y sus aproximaciones
5.1.1 Modelos sin resistencia en las fronteras verticales.

Se supuso un catalizador rectangular con altura del 50 % de su base (v =0.5) con fronteras
verticales expuestas a un fluido de concentracion conocida. Se supusieron tres escenarios

posibles para este: primero, fronteras horizontales préacticamente aisladas ( Bi,,, =10"°);
segundo, fronteras horizontales sometidas a una resistencia media ( Bi,,, =5) y finalmente,

fronteras horizontales sometidas a una resistencia nula (Bi,,, =10"). Se resolvieron los

modelos bidimensional sin salto (BSS), bidimensional con salto (BCS), promediado sin

salto (PSS) y promediado con salto (PCS). Se obtuvo el factor de efectividad utilizando su

definicién habitual para un amplio rango de médulos de Thiele (@ =[10",10%]).

Para 10" <@ <10 los resultados predichos por el modelo BCS se acercaron a los
predichos por el modelo BSS con errores menores al 10 % en cada escenario propuesto. El

modelo PSS registré desviaciones no mayores del 20 % de los del modelo BSS para el caso

de fronteras horizontales practicamente aisladas y 30 % a resistencia media (Bim’Y =5); a

menor resistencia, la aproximacion dejo de funcionar. Para @ >10 los errores en los
resultados predichos por el modelo BCS y el modelo PSS para aproximar los del modelo
BSS aumenta hasta alrededor del 60 %. Para 10" <@ <10® el modelo PCS aportd
resultados con errores no mayores al 5 % de los predichos por el modelo PSS en todos los

escenarios propuestos.
Se puede verificar que la solucion del modelo BSS y BCS se mantienen proximas una de la

otra, lo mismo sucede al comparar las soluciones de los modelos PSS y PCS, lo cual

muestra que la condicion de salto introduce una fuente de error significativamente

30



Catalizadores con distribucién no uniforme

pequefios que crecen a mediada que Bi,, y @ también lo hacen. No obstante, el
distanciamiento de las soluciones de los modelos BSS-BCS de las de los modelos PSS-PCS

aumenta a medida que Bi,, y @ crecen, dejando inservibles los modelos promediados a

Bi,,, muy grandes, lo anterior se atribuye a la aproximacion hecha en la ecuacion (21).

La Figura 5.1 muestra los resultados del factor de efectividad para cada uno de los
escenarios propuestos. ParaBi, =10",5 solo se muestran los resultados del modelo BSS;
se han omitido los resultados del resto de los modelos por ser graficamente muy cerrados a
este. ParaBi,, =10" solo se han omitido los resultados del modelo BCS por la misma

razon que los anteriores y se han incluido los de los modelos PSS y PCS, pues las
predicciones de estos dos ultimos modelos difieren substancialmente de las hechas por el

resto. En el apéndice A6 se encuentran estos y los siguientes casos por separado.
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. a4
ook PSS, B'm,Y =10

. _apd
0slk PCS, Bi, , =10

0.5 BSS, Bi
0.4

0.3

Factor de efectividad, 7.

Madulo de Thiele, @.
Figura 5.1. Factor de efectividad » en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo sin
resistencia las fronteras verticales con y =0.5. Efecto de la resistencia en las fronteras

horizontales. Leyendas: modelo bidimensional sin salto (BSS), modelo promediado sin

salto (PSS) y modelo promediado con salto (PCS).
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En seguida, se estudiaron otros tres escenarios: en un primero, un catalizador con una altura

el 25 % de su base (v =0.25), otro con una altura del 50 % de su base (v =0.5) y

finalmente uno con base y altura iguales (y =1); con resistencia media en las fronteras
horizontales (Bi,,, =5) y una concentracion conocida en sus fronteras. Se procedié como

anteriormente para obtener el factor de efectividad de los modelos BSS, BCS, PSSy PCS

Para 10™ <@ <10 los resultados predichos por el modelo BCS y el modelo PSS se acercan
a los predichos por el modelo BSS con errores menores al 10 y 30 % en cada escenario
propuesto, respectivamente. Para @ >10 los errores en los resultados predichos por el
modelo BCS y el modelo promediado sin salto para aproximar los del modelo BSS
aumenta. Para 10" <@ <10° el modelo PCS aporté resultados con errores no mayores al

5 % de los predichos por el modelo PSS en todos los escenarios propuestos.

Al comparar la solucion de los modelo BSS y BCS se puede verificar que se mantienen
proximas una de la otra, lo mismo sucede al comparar las soluciones de los modelos PSS y
PCS, nuevamente, lo anterior muestra que con la condicién de salto se introdujo una fuente

de error significativamente pequefios que se mantiene con Yy que crece a medida que @

también lo hace. Por otra parte, el distanciamiento de las soluciones de los modelos BSS-

BCS de las de los modelos PSS-PCS a medida que v y @ aumentan, lo que también se

atribuye a la aproximacion (21).

La Figura 5.2 solo muestra los resultados del modelo BSS para cada escenario propuesto,

ya que para cada valor del pardmetro y los resultados del resto de los modelos fueron muy

cerrados con respecto al modelo en cuestion.
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Factor de efectividad, ».

10°

Modulo de Thiele, @.

Figura 5.2. Factor de efectividad ren funcion del Médulo de Thiele @ para los modelo sin
resistencia en las fronteras verticales con Bi, , =5. Efecto de la forma del catalizador.

Leyenda: modelo bidimensional sin salto (BSS)
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5.1.2 Modelos con resistencia en las fronteras verticales.

Se supuso un catalizador con altura del 50% de su base (w =0.5) con las fronteras
horizontales sometidas a una resistencia media (Bim,x =5). Acto seguido, se supuso tres

escenarios posibles para este: primero, fronteras horizontales practicamente aisladas

(Bi,y =10"); segundo, fronteras horizontales sometidas a una resistencia media (Bim'Y =5)

y finalmente, fronteras horizontales sometidas a una resistencia nula ( Bi, =10"). Se

resolvieron los modelos BSS, BCS, PSS y PCS para cada caso resultante. Se obtuvo el
factor de efectividad utilizando su definicidn habitual para un amplio rango de médulos de

Thiele (@ =[10",10°]).

Para 10™ <@ <10 los resultados predichos por el modelo BCS se acercan a los predichos
por el modelo BSS con errores menores al 10 % en cada escenario propuesto. EI modelo
PSS registrd desviaciones no mayores del 10 % de los del modelo BSS en el caso de

fronteras horizontales practicamente aisladas y 30 % a resistencia media (alrededor de

Bim’Y =5); a menor resistencia, la aproximacion dejé de funcionar. Para @ >10 los errores

en los resultados predichos por el modelo BCS y el modelo PSS para aproximar los del
modelo BSS aumenta. Para 10 < @ <10* el modelo PCS aportd resultados con errores no
mayores al 5 % de los predichos por el modelo PSS en todos los escenarios propuestos.
Los resultados se muestran en la Figura 5.3, en la que por circunstancias similares a las de

Figura 5.1 obligaron a disponerla de forma semejante.

Se puede verificar que la solucion del modelo BSS y BCS se mantienen proximas una de la
otra, lo mismo sucede al comparar las soluciones de los modelos PSS y PCS, lo cual
muestra que la condicion de salto introduce una fuente de error significativamente

pequefios que crecen a mediada que Bi,, y @ también lo hacen. No obstante, el

distanciamiento de las soluciones de los modelos BSS-BCS de las de los modelos PSS-PCS

aumenta a medida que Bi ., y @ crecen, dejando inservibles los modelos promediados a

Bi_., muy grandes, lo anterior, se atribuye a la aproximacion (21).

Im,Y
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Figura 5.3. Factor de efectividad n en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo
con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =5 y y =0.5. Efecto de la resistencia

en las fronteras horizontales. Leyendas: modelo bidimensional sin salto (BSS), modelo

promediado sin salto (PSS) y modelo promediado con salto (PCS).

A continuacion, se estudid un catalizador con altura del 50% de su base (' =0.5) y
resistencia media en las fronteras verticales (Bim’Y =5). En seguida, se estudiaron tres
escenarios posibles para este: en un primero, fronteras verticales practicamente aisladas
( Bi,« =10"); segundo, fronteras horizontales con resistencia mediar (Bi,y=5)y
finalmente, fronteras horizontales con resistencia nula ( Bi, =10*). Se resolvio los

modelos BSS, BCS, PSS y PCS para cada caso resultante. Se obtuvo el factor de
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efectividad utilizando su definicion habitual, para un amplio rango de médulos de Thiele

(& =[10",10]).

Para 10™ <@ <10 los resultados predichos por el modelo BCS se acercan a los predichos
por el modelo BSS con errores menores al 10 % en cada escenario propuesto. EI modelo

PSS registré desviaciones no mayores del 45 % de los del modelo BSS en el caso de
fronteras verticales practicamente aisladas, 30 % a resistencia regular (Bim’X =5)y20% a

menor resistencia. Para @ >10 los errores en los resultados predichos por el modelo BCS

y el modelo PSS para aproximar los del modelo BSS aumenta. Para 10 <@ <10 el
modelo PCS aportd resultados con errores menores al 5 % de los predichos por el modelo

PSS en todos los escenarios propuestos.

Como puede verificarse, la solucion de los modelo BSS y BCS se mantienen proximas una
de la otra, lo mismo sucede al comparar las soluciones de los modelos PSS y PCS, lo cual
muestra que con la condicion de salto se introdujo una fuente de error significativamente

pegueiio que se mantiene con Bi,, Y que crece a medida que @ también lo hace. Por otra

parte, el distanciamiento de las soluciones de los modelos BSS-BCS de las de los modelos

PSS-PCS aumenta a medida que Bi, , disminuye y @ aumenta, lo cual se atribuye a la

aproximacion (21).

La Figura 5.4 muestra solo los resultados del modelo BSS para cada escenario propuesto,

ya que para cada valor del parametro y los resultados del resto de los modelos fueron

graficamente muy cerrados con respecto al modelo en cuestion.
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Figura 5.4. Factor de efectividad n en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo con

resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =5y y =0.5. Efecto de la resistencia en

las fronteras verticales. Leyendas: modelo bidimensional sin salto (BSS).

Finalmente, se estudiaron tres escenarios mas: en un primero, un catalizador rectangular

con una altura del 25 % de su base (y =0.25), otro con una altura del 50 % (v =0.5) de su
base y finalmente uno con base y altura iguales (w =1); con resistencias media e iguales
entre si (Bi,y =5y Bi,, =5) en las fronteras tanto horizontales como verticales. Se

procedié como anteriormente para obtener el factor de efectividad de los modelos BSS,

BCS, PSSy PCS, los resultados se ilustran en la Figura 5.5.

Para 10" <@ <10 e independientemente del factor de escala w los resultados predichos

por el modelo BCS se desviaron alrededor de un 10 % de los del modelo BSS. EI modelo
PSS pudo aproximar al modelo BSS con errores por debajo del 25 al 35 %, dependiendo

del factor de escala, mayor error cuanto mayor el factor de escala. Para @ >10 los errores
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en los resultados predichos por el modelo BCS y el modelo PSS para aproximar los del
modelo BSS aumenta. Finalmente, para 10" <@ <10* los resultados del modelo PCS
mostrd desviaciones por debajo del 5% en relacion a los del modelo PSS. Al comparar la
solucién de los modelo BSS y BCS se puede verificar que se mantienen préximas una de la
otra, lo mismo sucede al comparar las soluciones de los modelos PSS y PCS, nuevamente,
lo anterior muestra que con la condicion de salto se introdujo una fuente de error
significativamente pequefios que se mantiene con Yy que crece a medida que @ también
lo hace. Por otra parte, el distanciamiento de las soluciones de los modelos BSS-BCS de las
de los modelos PSS-PCS a medida que v y @ aumentan, lo que también se atribuye a la
aproximacion (21). Los resultados se muestran en la Figura 5.5, en la que por

circunstancias similares a las de Figura 5.2 obligaron a disponerla de forma semejante.

©
\I

o
o

Factor de efectividad, 7.
©o o o
w N (6)]

©
N

©
=

10 10° 10" 10°
Modulo de Thiele, @.

Figura 5.5. Factor de efectividad n en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo con

resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =5y Bi_, =5. Efecto de la forma del

catalizador. Leyendas: modelo bidimensional sin salto (BSS).
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5.1.2 Modelo unidimensional con velocidad de reaccién no lineal.

Los resultados graficos del modelo unidimensional con velocidad de reaccion no lineal se
muestran en las Figuras 5.6. La solucion sin salto se obtuvo mediante un método de
disparo que incluy6 el método de Euler, la ecuacion que resulto de aplicar la condicion de
salto se resolvid analiticamente utilizando la solucion de Cardano a la que finalmente se le
aplico la definicion del factor de efectividad. El aproximar el modelo sin salto mediante el
modelo con salto introdujo alrededor de un 10 % de error; la aproximacion fue méas
eficiente a valores extremos del mddulo de Thiele e increment6 alrededor de un médulo de
Thiele igual a uno. En la siguiente seccion se presentas las conclusiones a los que se llego

mediante los resultados mostrados en la presente seccion.

N

Factor de efectividad, n.
N w

10" 10° 10"
Modulo de Thiele, @.

Figura 5.6. Comparacion del factor de efectividad: Modelo sin salto (MSS), Modelo con

condicion de salto.
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6. Conclusiones

Modelo bidimensional con velocidad de reaccion lineal y sus aproximaciones.

En general, se pudo observar los siguientes comportamientos:

1) Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS se acercaron a los del modelo

BSS con errores menores al 10 %; para @ >10 los errores aumentaron. Para

10" < @ <107 los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 15 %.

2) El modelo PSS mostro ser sensible a las variaciones del Bi,, para predecir los
resultados del modelo BSS; para 10" <@ <10 y Bi,, =10~ dio resultados con errores
menores al 11 %; para 10" <® <10 y Bi,,, =5 errores menores 30 al 70 %, mayor error

cuanto menor el Bi, , y mayor el y ; para @ >10 los errores aumentan. Para Bi,, =10% el

modelo PSS dio resultados con errores menores al 15 % para aproximar el modelo BSS

dentro del rango de 10 <@ <1, para @ >1 el error aumenta desproporcionadamente

hasta dejar al modelo inutilizable.

El hecho de que no haya grandes desviaciones de los resultados del modelo BCS de los del

BSS, implica que con la condicion de salto se introdujo una fuente de error sustancialmente
pequefia que se mantiene al variar Bi,, y v,y crece a medida que Bi,,y @ crecen. Por
otra parte, la aproximacion del modelo BSS mediante el modelo PSS result6 sensible a las
variaciones del Bi,,,Bi , ,i y @ que se atribuye a la aproximacion u(X,y)~(u)
hecha en la frontera (X,y) durante el promediado, haciéndola mejor aproximacion del

modelo BSS a medida que Bi, , crecey que Bi,,, @ y w decrecen.

41



Catalizadores con distribucién no uniforme

Modelo unidimensional con velocidad de reaccién no lineal.

1) El modelo con condicién de salto, en general, aproximar los resultados del modelo sin

salto con errores menores al 10 %.

Nuevamente, la condicién de salto muestra haber introducido una fuente de error

significativamente pequefia.
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Apeéndice Al. Solucidon del modelo promediado sin salto

sin resistencia en las fronteras verticales.

Se partid de la ecuacion (22) sujeta a las condiciones en las fronteras (23) y (24)

d?(u) ,
7P [(u)-1]=a(X,Y)®*( (A1)
sujeta a
d{u)l  _
szo_o (A2)
() =1 (A.3)

(u)=4(u), si s, <X <s, (A.4)

Al usar (A.4)en laecuacion (A.1) se obtienen los siguientes problemas
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d’®(u),
dx?

_IBZ |:<u>1 _1} =0
(A.5)

para
0<X<s

Sujeta a

La solucidn se obtuvo mediante variacion de parametros

d*u), . ’ d*(u),
dx 2 -B [(u)z—l]:cba<u>2 dX 2 -B [<u>3_1]:0
(A.14)
(A.9) oara
pare s, <x<1
S, <X<s, .
sujeta a
sujeta a
<u>2 X s =<u>3 X s
(Ul =l 2 2
(A.15)
(A.10)
d{u),| _d{u)
d<u>1 =d<u>2 dX Codx
X | dX | e e
- - (A.16)
(A.11)
(u), =1
<u>2 X s =<u>3 Xs
2 . (A.17)
(A.12)
d{u),| _d{u),
dX | dX |
(A.13)
(u), = Acosh( X )+1 (A.18)
(u), = Bsenh(,\/ﬁz +ad? X )+Ccosh(«/ﬁ2 +ad? X )+ﬂ2:;;¢2 (A.19)
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(u), =D senh| A(X Y] (A.20)

cosh(f)

donde se ha hizo uso de las condiciones (A.6) y (A.17). Al utilizar el resto de las

condiciones en las fronteras se obtuvo el siguiente sistema de ecuaciones

cosh(s,) —senh(«/ﬂ2 +a@251) —cosh(a/ﬂ2 + acbzsl) 0 0
0 senh («/,82 + acbzsz) cosh («/ﬂz - achsz) - senhCth((s;)—l)] p ;?@2
| a
Bsenh(ps,) —«/,Bz+ad§2cosh(«/,6’2+adizsl) —«/,82+acbzsenh(«/ﬂ2 +achsl) 0 p’ +ao*
0
0 JB +a¢2cosh(«/ﬂ2 +ad>232) JB +acpzsenh(«/ﬁ2 +ac23252) _ﬁcos:()[s,i((;z)—l)] 0
(A.21)

La columna 1, 2, 3 y 4 de (A.21) pertenecen a los coeficientes de A,B,C y D

respectivamente, tales constantes son

A

An A
ﬂ/ k)

A= =, A22
h (A.22)

B:i,czﬁ y D=
A A

donde A, Ay, Ag, Ac Y Ap
J =
cosh(4s,) (B +a®®)senh[ B(s,-1)] senhwﬂ2 +ad” (s, —sl)J
cosh (/) —p\ B +a@’cosh| B(s, —1) |cosh [«/ﬂz +ad’ (s, - sl)}
) psenh(s,) VB +a®’senh[ B(s, -1)]cosh Hﬂz +ad’ (s, —sl)}
cosh () | _pcosh [B(s,-1)] senhHﬂ2 +ad’ (s, —sl)J
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}\'Al =

A (ﬁ2+a@2)senh[ﬂ S, — ]senhHﬁeracDZ (s,—s )}
(ﬁ +a®? )(cosh (4 ﬂ«/,b’ +ad’cosh| B(s, - ]coshH,B +ad” (s, - )J
_aﬁcpza/ﬂ +ad*cosh| (s, -1) |

(B° +ad*)cosh(B)

ﬂ’Bl =

| aposenh(fs) VB +ad®senh[ B(s,-1) |senh [,/ﬂz + acDZSZJ
(8 +a@*)(cosh(5)) —ﬂcosh[ﬂ(sz—1)]cosh[«/,82+acbzszJ
apy *cosh[ B (s, 1) Bsenh( s, )cosh[«/ﬂ%acbzsl}
(8° +ag° )COSh(ﬂ) —p’ +ad cosh(ﬁsl)senh[«/ﬁz+a¢zsl}

A =

a B?senn(s,) VB +a@’senh[ B(s, 1) |cosh Hﬁz + a@zsz}
(8% +a®? )cosh(B)| _ geosh [B(s,-1)] senhHﬂ2 +a¢232}

+a,BcD *cosh[ (s, ]rsenh(«/ﬂz+acbzsl)senh(ﬁsl) ]

(5 +ad32)cosh(ﬂ) A +a¢zcosh(ﬂsl)cosh(«/,82+agbzsl)

ﬂ”Dl =

ap®? | p* +ad*senh(fs,)

B +ad?

ad? (,82 + ach)cosh(ﬂsl)senh(,/ﬂ2 +ad’ (s, —51))
P’ +p\B? +a®?senh( s, )cosh Hﬂz +ad’ (s, —sl)J
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Apeéndice A2. Solucidon del modelo promediado sin salto

con resistencia en las fronteras verticales.

Se partio de la ecuacion (22) sujeta a la condicion en la frontera (23) y cambiando la

condicion (24) por la condicién de resistencia a la transferencia de masa en las fronteras

verticales como sigue

Oy 1]-a(er)ot

Sujeta a

Se supuso una solucion en términos de la funcion a trozos (25)

(u), si0<X<s
(u)=4(u), si s, <X <s,
(u), si s, <X <1

Al usar (A.26) en laecuacion (A.23) se obtienen los siguientes problemas

(A.23)

(A.24)

(A.25)

(A.26)
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d’®(u),
dx?

para

_ﬂz |:<u>1 _1] =0

0<X<s

sujeta a

La solucidn se obtuvo mediante variacion de parametros

(u),

d*(u), : d*(u),
dx 2 -p [<u>2 _1}:@ a<u>2 dX 2 -B [<U>3 _1]:0
(A.31) (A.36)
para para
S <X<s, s, <x<l1
sujetaa Sujeta a
(bl =0 e, =)
(A32) (A.37)
A gl )| o),
dX X=8 dX ‘X=51 dXx ‘s T dX ‘s
(A33) (A.38)
(Wl =kl d (u)
(A34) | dX i = Blnx [<u>3‘le_ }
(A.39)
d(u),[ _d(u)
dX e dX s
(A.35)
(u), = Acosh(X)+1 (A.40)
(u), = Bsenh(, [5? + ad?* X )+Ccosh(ﬂ/ﬂ2 +ad’X )+ 7 f;@z (A.41)
5 Bi,, ,senh[ B(X —1)]_— peosh[ B(X -1) ] n (A42)
Bsenh( )+ Bi,, ccosh(5)
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donde se hizo uso de las condiciones (A.28) y (A.39). Al utilizar el resto de las condiciones

en las fronteras se obtuvo el siguiente sistema de ecuaciones

cosh(fs,) —senh(ajﬂ2 +achsl) —cosh(af/i2 +achsl)
0 senh(afﬂz + achsz) cosh(afﬂ2 + a@zsz)
Bsenh(Bs,) \//3 +a@ cosh(\/ﬂ +ad’s ) —afﬂz+a@zsenh(«}ﬂ2+a@zsl)

2 2 2 2 2 2 2 2 Bim,xCOSh[ﬁ(sz —1)]—ﬂ3inh[ﬂ(32
0 Jﬁ +ao cosh(afﬂ +ad sz) \/’ﬂ +ao senh(\/ﬂ +ao sz) —ﬂ[ Fsenh( )+ Bi, ,cos )

(A.

 Bi,,,senh [ B(s,-1)]- peosh| A(s,

0

)]

psenh(B)+Bi, cosh( )
0

1]

43)

La columna 1, 2, 3 y 4 de (A.43) pertenecen a los coeficientes de A,B C y D

respectivamente, tales constantes son

A<t gt ooty
A

_A
A

donde A, A4, A, Ac Y Ap

_D
.

= )
iy | e o]
psenh () + Bi,, cosh(5) __ﬁ thﬁs';ss[l[é 2(5_21;]1)]
gz | [Bﬁh[hﬁ[f( 1]

+ﬂsenh p)+Bi_ cosh(p i .cos 5. —
()" Ble ()_ﬁ[Bva A6, 1>]}enh[m<sz_sl)]

—psinh| (s, -1) ]

(A.44)

]senh[«/ﬂz +ad’ (s, —sl)J
]cosh Hﬁz +ad’ (s, —51)}
K _1)]}cosh Hﬁz +ad? (s, - sl)J
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ad?
(,6’2 +ad? )(,Bsenh (B)+Bi, ccosh(B))

(B +a0

—,B«/,B2+a@2[

| Bimxsenh[ B (s, -1)] sen +ad” (s,-s
)[_ﬂcosh[ﬁ(sz—l)] ] h[m(z 1):|

A eI

—Bsinh[ (s, -1) ]

) afp®’ | p* +ad’ (Bi, «cosh[ A(s, —1)]_—,Bsinh[ﬁ(s2 -1)])

(B +a@?)( psenh()+Bi,  cosh(B))

ap@*senh(s,)

Bi,, ,senh[ B(s,-1)] |
2 2 ' h 2 2
P +a [—ﬂcosh[ﬂ(sz—l)] sen [4/,3 +ad SZJ

(,HZ +acD2)(,Bsenh(ﬁ’)+ Bi,, ccosh(3)) .

250 (81, o[ (5, 1)) psin [ 5(5, 1))

[Bimxcosh[ﬂ(s2 -1) ]
—psinh[ B(s,-1) ]

Jcosh[ B+ a@zsz}

(B +a®?)( Bsenh( )+ Bi, ycosh(3))

apd*senh(ps,)

(ﬂz + acDZ)(ﬂsenh(,B)+ Bi,, ccosh(3))

N aB®* (Bi,  cosh| (s, —1) |- Bsinh| B(s,~1)])

ﬂsenh(,ﬁsl)cosh(«/ﬁ’2 + acbzsl)
—JpB+ a@zsenh(«/ﬂ2 + acbzsl)cosh(ﬁsl)

s LBim'xsenh[ﬁ(Sz 1)]Jcosh( (5 +ad” +acD252)

—peosh| B(s,-1) ]
Bi,, xcosh[ (s, -1)]

(B +a®*)(Bsenh(B)+ Bi, ccosh(B))
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;LD2 =

ap®?\| p* +ad?senh(Ss,)

B +ad’
ad? B B +ad*senh( Bs, ) cosh Hﬂz +ad’ (s, —sl)J
_ﬂz +a¢2 +(ﬂ2 +a@2)COSh(,le)Senh( ,ﬂz +a@2 (82 _Sl))
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Apeéndice A3. Solucion del modelo promediado con salto

sin resistencia en las fronteras verticales.

Se partid de la ecuacion (37) sujeta a las condiciones de frontera (38) a la (41)

%@—ﬂw—l}ﬂ (A.45)
sujeta a
%“:0 (A.46)
(Wlee = (Ul (A47)
dd<;:> —dd<)l:>| ~®*(u)| =0 (A.48)
(u)l,, =1 (A.49)

Se supuso una solucion en términos de funcion a trozos (42)

(u)lsi 0<X<s

<u>:{(u)2 si s<X <1

(A.50)

Al sustituir (A.50) en las ecuaciones (A.46) a la (A.49)
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La solucion se obtuvo mediante variacion de pardmetros

d*(u),
dX 2 -p [<u>2—1]=0
(A51) (A.55)
para
s<x<l
sujeta a
(U)ol ={Uhl,
(A.56)
(A52) d<u>| _d<u>| —@2<u|> _0
dX | dX | :
(A.53) (A.57)
<u>2‘x:1=
(A.58)
(A.54)
(u), = Acosh(8X)+1 (A.59)
senh(B(X 1)) 1 (A60)

(u), =8B

cosh(f)
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donde se hizo uso de las condiciones (A.52) y (A.58). Al utilizar el resto de las condiciones
en las fronteras se obtuvo el sistema de ecuaciones lineales representada en la siguiente

matriz aumentada

_senh(ﬂ(s—l))

cosh( gs)

cosh(f) :( Ozj (A.61)
2 cosh(p(s-1)) | (@
—[Bsenh(gs)+g°cosh(Bs)] B cosh(p3)

La columna 1y 2 de (A.61) pertenecen a los coeficientes de Ay B respectivamente, tales

constantes son

A=—yB=% (A.62)

donde A, 4, ¥ 45

_ Bcosh(B)—@* cosh(Bs)senh[ B(s—1)]
%= cosh(B)

o senh(B(s-1))
cosh(f3)

Ags = @*cosh( Bs)
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Apeéndice A4. Solucion del modelo promediado con salto

con resistencia en las fronteras verticales.

Se partié de la ecuacion (37) sujeta a la condicién en la frontera (38) a la (41) pero
cambiando la condicion (41) por la condicion de resistencia a la transferencia de masa en

las fronteras verticales

d’{u)
d>§2>—ﬂ [(u)-1]=0 (A63)
sujeta a
du)l _
szo_o (A.64)
(Ul = (Ul (A.65)
d(u)l _d(u)l oy -
x| x| @*(u)| =0 (A.66)
d .
% = “Bi | (U)],, 1] (A.67)

Se supuso una solucién en términos de funcion a trozos (42)

(u)si 0<X<s

<U'>_{(u)2 si s<X <1

(A.68)

Al sustituir (A.68) en las ecuaciones (A.63) a la (A.67)
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d*(u), d*(u),
dXx? B [<u>1 1]=0 dx 2 -p |:<u>2 _1]:()
(A.69) (A.73)
para para
0<X<s s<x<l
sujeta a sujeta a
d<u>1 :0 < >2 X=s :<u>l X=s
dX (A.74)
(A.70) d(u)| d(u )
_ 5, e ol
<u>1 X=s <U>2 X =s st s~
(A.71) (A.75)
duy|  d) du),| _
a0 IS - IS —*(u), =0 el ()], 1]
(A.72) (A.76)

La solucion se obtuvo mediante variacion de pardmetros

(u), = Acosh(X )+1 (A.77)

senh(B(X 1)) 1
cosh(f)

(u), =8B

(A.78)
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donde se hizo uso de las condiciones (A.70) y (A.76). Al utilizar el resto de las condiciones

en las fronteras se obtuvo el siguiente sistema de ecuaciones

[ Bi,senh[ B(s—1)]- Beosh[ A(s-1)]]
COSh(ﬂS) __ ﬂsenh(ﬂ)+ BimYXCOSh(ﬂ) | 0
) | Bi,cosh[ B(s—1)]- psenh[ B(s-1)]| _(CDZJ
—[Bsenh( Bs)+@*cosh(Ss)] ﬁ_ psenh () + Bi, ,cosh (/)
(A.79)

La columna 1y 2 de (A.79) pertenecen a los coeficientes de Ay B respectivamente, tales

constantes son

A=—yB=% (A.80)

donde A4, A4s Y Aps

A, =
Biy, « | Acosh(/8)— @7 cosh (3s)senh[ B(s—1) ]|+ B[ Bsenh(8)+@* cosh (3s)cosh[ B(s-1)]]
Bsenh( )+ Bi,, ccosh(5)

o Bi,, «senh[ B(s—1)]- Bcosh[ B(s-1)]

Apa = fsenh( )+ Bi,, ccosh(3)

Agy = D°cosh(Bs)

57



Catalizadores con distribucién no uniforme

Apéendice A5. Solucion de la ecuacion algebraica
resultado del modelo unidimensional con condicion de

salto y velocidad de reaccion no lineal.

Para resolver la ecuacion (80) se procedié como en Rees y Sparks [36].

Q- ‘1[3(20_(1_82)(1; i _1J+(62 _zzaﬂ (A81)

o

=i[9(02 ZZO—JLZJ(lSZ)(];—FO')Z @? 1]_'_2[0'2 220'j3+2_2:l’ (A.82)
54 o o ° o

y el discriminante

D=Q%*+R? (A.83)

El problema solo tiene una solucion real si D > 0

. ={(R+V/5) (R D)+ 20]} (A 8a)
Por lo que el factor de efectividad es
’7=1_132 {1—{(R+\/5) +(R- f) (“;ZGJH (A.85)

Si D = 0 se obtiene tres soluciones reales, dos de las cuales son iguales. Si esto es cierto,

entonces también lo es que
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(R+B) =(R-DY (A86)

Por lo que

o

u, ={2(R+J5 ) +%[02 _faj} (A8)

3 o

Uy, ={1(02 ‘f“j_(m\/ﬁ)g} (A.88)

Por lo que las tres expresiones del factor de efectividad son

1 s 1(o*-20
771=1_52{1—{2(R+\/5) +§( - ]H (A.89)

s =7 —132 {1— {%( Uz;f“j - ( R+vD )3 H (A.90)

Si D < 0, existen tres soluciones reales y diferentes. Ellas son

arcos( Qsj ,
— 1{ o -20
u =2 cos —= A.91
1|X:s Q 3 3[ O_Z J ( )
R
arcos[ QS} ,
- 2 1{ o -20
u,), . =2Qcos 3 +37 —g( = J (A.92)
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u,|,_ =2Qcos

Por lo que los factores d efectividad son

arcos[ =
n = 1 1—2\/6003 m

60
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Apeéndice A6

Se utiliz6 el método convencional de diferencias finitas centradas para resolver las
ecuaciones (1), (42), (61) y (77) junto a sus respectivas condiciones en las fronteras y la

regla del trapecio para obtener el factor de efectividad. Con s, =0.79, s,=0.81y s=0.8.

Los parametros en los modelos sin resistencia en X fueron las combinaciones surgidas de
Bi,y =[10°°,5,10" ]

w =[0.25,05,1]

y los pardmetros para los modelos con resistencia en X fueron las combinaciones que

surgieron de

Bi, x =[10°,510" ]
Bi,, =[10°,5,10" |
w =[0.25,0.5,1]

en todos los casos los modulos de Thieles ¢ fueron

@ = [10-1,10*"8 ,10-0-6,10-0-4,10-02,1o°,1o°~2,100-4,100-6,100-8,101,101-2,101-4,101-6,1ol~8,102]

Las leyendas en las gréficas son

BSS= Modelo bidimensional sin salto,
BCS=Modelo bidimensional con salto,
PSS=Modelo promediado sin salto,
PCS=Modelo promediado con salto.
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Modelos sin resistencia las fronteras verticales

En la Figura A6.1 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS
y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con fronteras

horizontales practicamente aisladas ( Bi,, =1x10") y a una concentracién conocida en las

fronteras verticales.

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del

modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 2% para

10t <@ <102,

0.9
0.8

0.7

0.6
P BCS, PSS, PCS

0.5

0.3

Factor de efectividad, 7.

0.2

10" 10 10" 10°
Modulo de Thiele, @.

Figura A6.1. Factor de efectividad n en funcion del Modulo de Thiele ¢ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =1x10° y y =0.25.
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Figura A6.2. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =1x10"° y y =0.25.
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En la Figura A6.3 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con una

resistencia regular en las fronteras horizontales (Bim,Y =5) y a una concentracion conocida

en las fronteras verticales.

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 % y 20 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 3 % para 10" <@ <10°.

Factor de efectividad, .

10 10° 10" 10°
Modulo de Thiele, @.

Figura A6.3. Factor de efectividad n en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =5y y =0.25.
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Figura A6.4. Comparacién del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =5y v =0.25.
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En la Figura A6.5 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con una
resistencia practicamente nula en las fronteras horizontales ( Bi,,, =10*) y a una

concentracion conocida en las fronteras verticales.

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS
con errores menores al 1.5 % y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores
menores al 12.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para 10™ <@ <1 los resultados del
modelo PSS aproximan a los del modelo PSS con errores por debajo del 10 %, para @ >1

el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.5. Factor de efectividad n en funcién del Modulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =10 y » =0.25.
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Figura A6.6. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi =10"y y =0.25.
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En la Figura A6.7 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con fronteras

horizontales practicamente aisladas ( Bi,,, =1x10"°) y a una concentracién conocida en las

fronteras verticales.

Para 10~ < ¢ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 %, para ¢ >10 los errores aumentan. Los resultados del
modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 2% para

10 < ¢ <10,
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Figura A6.7. Factor de efectividad n en funcién del Modulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =1x10° y y =0.5.
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Figura A6.8. Comparacién del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =1x10° y y =0.5.
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En la Figura A6.9 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con una

resistencia regular en las fronteras horizontales (Bim,Y =5) y a una concentracion conocida

en las fronteras verticales.

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 % y 20 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2.5 % para 10™" <@ <10°.

Factor de efectividad, 7.

0= I r r r rrrrF
-1 0

10 10 10" 10°
Modulo de Thiele, @.

Figura A6.9. Factor de efectividad 7 en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =5y y =0.5.
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Figura A6.10. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =5y y=0.5.
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En la Figura A6.11 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con una
resistencia practicamente nula en las fronteras horizontales ( Bi,,, =10*) y a una

concentracion conocida en las fronteras verticales.

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS
con errores menores al 1.8 % y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores
menores al 14 %, para @ >10 los errores aumentan. Para 10" < @ <1los resultados del
modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores por debajo del 10 %, para @ >1

el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.11. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi, =10" y w =05.
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Figura A6.12. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi =10" y ¢ =05.
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En la Figura A6.13 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con una altura igual a la longitud de su base, que opere
practicamente aislado en las fronteras horizontales (Bi,, =10") y a una concentracion

conocida en las fronteras verticales.

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del

modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 2 % para

10t <@ <102,
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Figura A6.13. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con B, =10" y y =1.
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Figura A6.14. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =10° y y =1.
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En la Figura A6.15 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con una resistencia

regular en las fronteras horizontales (Bi,, =5) y a una concentracién conocida en las

fronteras verticales.

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 8 % y 23 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2 % para 10" <@ <10°.
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Figura A6.15. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =5 y y =1.
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Figura A6.16. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =5 y y =1.
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En la Figura A6.17 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, una resistencia

practicamente nula en las fronteras horizontales Bi,, =10* y a una concentracion

conocida en las fronteras verticales.

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS
con errores menores al 4.5 % y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores
menores al 14.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para 10™ < @ <1 los resultados del
modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores por debajo del 14.2 %, para

@ >1 el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.17. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

sin resistencia en las fronteras verticales, con Bi =10" y y =1.
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Figura A6.18. Comparacion del factor de efectividad de los modelo sin resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =10 y y =1.
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Modelos con resistencia en las fronteras verticales

En la Figura A6.19 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS
y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con fronteras

verticales practicamente aisladas ( Bi,, =107 ) y con una resistencia regular en las

fronteras horizontales ( Bi,,y =5).

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 8 % y 30 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2 % para 10" <@ <10°.
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Figura A6.19. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =107, Bi,, =5 y y=0.25.
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Figura A6.20. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =10, Bi,, =5 y 4 =0.25.
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En la Figura A6.21 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con fronteras

verticales practicamente aisladas ( Bi,, =10") y con una resistencia practicamente nula en

las fronteras horizontales (Bi,, =10"). Para 10™ <@ <10 los resultados de los modelos

BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 1.8 % y los del modelo PCS a
los del modelo PSS con errores menores al 12.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para
10" <@ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores
por debajo del 7.5 %, para @ >1 el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al

modelo inservible.
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Figura A6.21. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =107, Bi,, =10 y y =0.25.
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Figura A6.22. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi , =107, Bi,,y =10 y ¢ =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.23 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencia

regular en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con fronteras horizontales practicamente

aisladas (Bi,,, =1x10").

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del

modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 1.3 % para

10t <@ <10°.
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Figura A6.23. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, x =5, Bi,, =1x10"° y y =0.25.
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Figura A6.24. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, conBi, , =5, Bi,, =1x10° y y =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.25 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencias
regulares en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con una resistencia regular en las
fronteras horizontales ( Bi,,, =5). Los modelos bidimensionales con y sin salto llegaron a

resultados practicamente iguales.

Para 10 <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 7.5 % y 22 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2.2 % para 10" < @ <10°.
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Figura A6.25. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

son resistencia en las fronteras verticales, con Bim,x =95, BimyY =5 y y=0.25.
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Figura A6.26. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, conBi, , =5, Bi,, =5 y =0.25.
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En la Figura A6.27 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencia

regular en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con una resistencia practicamente nula en

las fronteras horizontales (Bi,, =10"). Para 10™ <@ <10 los resultados de los modelos

BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 1.7 % y los del modelo PCS a
los del modelo PSS con errores menores al 12.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para
10" <@ <1 los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo BSS con errores
por debajo del 7 %, para @ >1 el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al

modelo inservible.
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Figura A6.27. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =5, Bi,,, =10* y y =0.25.
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Figura A6.28. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, conBi, , =5, Bi,, =10 y » =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.29 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencia
practicamente nula en las fronteras verticales (Bi,, =10%) y con fronteras horizontales
practicamente aisladas ( Bi,, =1x10"). Para 10 <@ <10 los resultados de los modelos

BCS y PSS se acercan a los del Modelo BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los

errores aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS alto con

errores menores al 2% para 10" < @ <10°.
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Figura A6.29. Factor de efectividad 7 en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =10*, Bi,y =1x10"° y y =0.25.
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Figura A6.30. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =10, Bi,, =1x10"° y y =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.31 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales (Bi,, 4 =10") y con una resistencia regular

en las fronteras horizontales ( Bi,, =5). Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos

BCS y PSS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 10 % y 20 %,

respectivamente, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del modelo PCS

aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 3 % para 10" < @ <107.

Factor de efectividad, 7.

Modulo de Thiele, @.

Figura A6.31. Factor de efectividad 7 en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =10", Bi,, =5 y v =0.25.
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Figura A6.32. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, , =10*, Bi,, =5 y » =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.33 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 25 % de la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales ( Bi, 4 =10") y con una resistencia

practicamente nula en las fronteras horizontales ( Bi =10"). Para 10 <@ <10 los

resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 1.5
% Yy los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores menores al 12.5 %, para @ >10
los errores aumentan. Para 10~ < @ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del
modelo BSS con errores por debajo del 6.5 %, para @>1 el error aumenta

desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.33. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, , =10°, Bi,, =10° y y =0.25.
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Figura A6.34. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, , =10*, Bi,,, =10" y » =0.25.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.35 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con fronteras
verticales practicamente aisladas ( Bi,, =1x10°) y con una resistencia regular en las
fronteras horizontales (Bi,,, =5). Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y

PSS se acercan a los del modelo PSS con errores menores al 11 %y 45 %, respectivamente,

para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del

modelo PSS con errores menores al 1 % para 10" <@ <10°.
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Figura A6.35. Factor de efectividad » en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, , =1x10~°, Bi,, =5 Y w=05.
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Figura A6.36 Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =1x10”°, Bi,, =5 y w =0.5.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.37 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con fronteras

verticales practicamente aisladas ( Bi,, =10") y con una resistencia practicamente nula en

las fronteras horizontales (Bi,, =10"). Para 10™ <@ <10 los resultados de los modelos

BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 3 % y los del modelo PCS a
los del modelo PSS con errores menores al 14 %, para @ >10 los errores aumentan. Para
10" <@ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores
por debajo del 18 %, para @ >1 el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al

modelo inservible.
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Figura A6.37. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =1x10~°, Bi,, =10" y y =0.5.
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Figura A6.38. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =1x10°, Bi,, =10* y =05,
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.39 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencia

regular en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con fronteras horizontales practicamente

aisladas (Bi,,, =107),

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos PCS y PSS se acercan a los del modelo

BSS con errores menores al 11 %, para ¢ >10 los errores aumentan. Los resultados del
modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 1.3 % para

10t <@ <102,
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Figura A6.39. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =5, Bi, =10" y w =05.
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Figura A6.40. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =5, Bi,, =10° y y=05.
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Catalizadores con distribucién no uniforme

En la Figura A6.41 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencias
regulares en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con una resistencia regular en las
fronteras horizontales ( Bi,,, =5). Para 10 <@ <10 los resultados de los modelos BCS y

PSS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 9 % y 27 %, respectivamente,

para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del

modelo PSS con errores menores al 1.6 % para 10" < @ <10°.
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Figura A6.41. Factor de efectividad r en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bl , =5, Bl , =5 y ¢ =0.5.
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Figura A6.42. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =5, Bi,, =5 y y=05.
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En la Figura A6.43 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencia

regular en las fronteras verticales (Bim'X =5) y con una resistencia practicamente nula en

las fronteras horizontales ( Bi,,, =10"). Para 10 <@ <10 los resultados de los modelos

BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 1.5 % y los del modelo PCS a
los del modelo PSS con errores menores al 14 %, para @ >10 los errores aumentan. Para
10" <@ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores
por debajo del 13.5 %, para @ >1 el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al

modelo inservible.
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Figura A6.43. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, x =5, Bi,, =10* y y =0.5.
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Figura A6.44 Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, conBi,, , =5, Bi,, =10 y » =0.5.
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En la Figura A6.45 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencia
practicamente nula en las fronteras verticales ( Bi, =10") y con fronteras horizontales
practicamente aisladas (Bi,,, =10"). Para 10 <@ <10 los resultados de los modelos

BCS y PSS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los

errores aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con

errores menores al 2% para 10" < @ <10°.
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Figura A6.45. Factor de efectividad r en funcion del Mddulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,,, =10*, Bi,, =10 y y=05.
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Figura A6.46. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =10*, Bi,, =10" y y =05.
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En la Figura A6.47 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales (Bi =10") y con una resistencia regular

en las fronteras horizontales (Bi,,, =5).

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 7.5 % y 20 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2.5 % para 10™" <@ <10°.
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Figura A6.47. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, =10*, Bi,, =5 y y=05.
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Figura A6.48. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =10*, Bi,, =5 y » =0.5.
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En la Figura A6.49 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura del 50 % de la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales ( Bi, =10") y con una resistencia

practicamente nula en las fronteras horizontales ( Bi,, =10"). Para 10 <® <10 los

resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 3
% y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores menores al 14 %, para @ >10
los errores aumentan. Para 10~ < @ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del
modelo BSS con errores por debajo del 10.2 %, para @>1 el error aumenta

desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.49. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,,, =10", Bi,, =10* y y =0.5.
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Figura A6.50 Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi, , =10*, Bi,, =10" y =05.
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En la Figura A6.51 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con fronteras verticales

practicamente aisladas ( Bi,, =1x10") y con una resistencia regular en las fronteras

horizontales ( Bi,,, =5).

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 9 % y 70 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2 % para 10" < @ <10°.
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Figura A6.51. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi_ . =1x10"°, BimyY =5 y y=1.
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Figura A6.52. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, =1x10°, Bi , =5 y y =1.
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En la Figura A6.53 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con fronteras verticales

practicamente aisladas ( Bi,, , =10") y con una resistencia practicamente nula en las

fronteras horizontales ( Bi,,, =10%).

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS
con errores menores al 4.7 % y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores
menores al 14.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para 10™ <@ <1 los resultados del
modelo PSS aproximan a los del modelo BSS con errores por debajo del 47 %, para @ >1

el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.53. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,, , =107, Bi,, =10" y y =1.
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Figura A6.54. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,,, =10°, Bi,, =10* y y =1.
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En la Figura A6.55 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencia regular

en las fronteras verticales (Bim’X =5) y con fronteras horizontales practicamente aisladas (

Bi,, =10°°).

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del

modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 1.5 % para

10t <@ <10°.
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Figura A6.55. Factor de efectividad 7 en funcion del Médulo de Thiele @ para los

modelo con resistencia en las fronteras verticales, con Bi, , =5, Bi,, =107 y y =1.
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Figura A6.56. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,,, =5, Bi,, =10° y y =1.
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En la Figura A6.57 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencias

regulares en las fronteras verticales ( Bim,x =5) y con una resistencia regular en las fronteras

horizontales ( Bi,,, =5).

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 9 % y 33 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 1.2 % para 10™" <@ <10°.
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Figura A6.57. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, conBi, , =5, Bl , =5 y y =1.
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Figura A6.58. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, conBi, , =5, Bi,, =5 y y =1.
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En la Figura A6.59 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencia regular

en las fronteras verticales (Bim,x =5) y con una resistencia practicamente nula en las

fronteras horizontales ( Bi,,, =10%).

Para 10" <@ <10 los resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS
con errores menores al 5 % y los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores
menores al 14.5 %, para @ >10 los errores aumentan. Para 10™ <@ <1 los resultados del
modelo PCS aproximan a los del modelo BSS con errores por debajo del 22 %, para @ >1

el error aumenta desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.59. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

. . . H _ - _ 4
con resistencia en las fronteras verticales, conBI, , =5, Bi,, =10" y y =1.
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Figura A6.60. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,,, =5, Bi,, =10 y y =1.
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En la Figura A6.61 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencia

practicamente nula en las fronteras verticales ( Bi, =10") y con fronteras horizontales

practicamente aisladas ( Bi,,, =10).

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 10 %, para @ >10 los errores aumentan. Los resultados del

modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores menores al 2.2 % para

10t <@ <102,
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Figura A6.61. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con Bi,,, =10*, Bi,, =10 y y =1.
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Figura A6.62. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, , =10*, Bi,, =10° y y =1.
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En la Figura A6.63 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales (Bi =10") y con una resistencia regular

en las fronteras horizontales (Bi,,, =5).

Para 10" < @ <10 los resultados de los modelos BCS y PSS se acercan a los del modelo
BSS con errores menores al 8 % y 23 %, respectivamente, para @ >10 los errores

aumentan. Los resultados del modelo PCS aproximan a los del modelo PSS con errores

menores al 2 % para 10" < @ <10°.
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Figura A6.63. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

con resistencia en las fronteras verticales, con B, =10*, Bi,, =5y y=1.
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Figura A6.64. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, , =10*, Bi,, =5 y y =1.
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En la Figura A6.65 se muestra los factores de efectividad para los modelos BSS, BCS, PSS

y PCS, para un catalizador con altura igual a la longitud de su base, con resistencias

practicamente nulas en las fronteras verticales ( Bi, =10") y con una resistencia

practicamente nula en las fronteras horizontales ( Bi,, =10"). Para 10 <® <10 los

resultados de los modelos BCS se acercan a los del modelo BSS con errores menores al 4.5
% Yy los del modelo PCS a los del modelo PSS con errores menores al 14.5 %, para @ >10
los errores aumentan. Para 10~ < @ <1 los resultados del modelo PSS aproximan a los del
modelo BSS con errores por debajo del 14.2 %, para @>1 el error aumenta

desproporcionadamente hasta dejar al modelo inservible.
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Figura A6.65. Factor de efectividad 7 en funcion del Modulo de Thiele @ para los modelo

. . . : 4 . 4
con resistencia en las fronteras verticales, conBi, , =10", Bi , =10" y y =1.
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Figura A6.66. Comparacion del factor de efectividad de los modelo con resistencia en las

fronteras verticales, con Bi,, , =10*, Bi,, =10" y y =1.
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Apéndice A7. Comparacion del factor de efectividad

tedrico y experimental en el trabajo de Wu y col.

10

Figura A7. Comparacion del factor de efectividad experimental y teérico en funcién del
modulo de Thiele (las lineas continuas y guiones representan las predicciones tedricas),
tomado de Wu y col [27]
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