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OBJETIVO INTRODUCCION

Emplear el modelo de dos zonas (1D-2Z) para predecir la velocidad de reaccion efectiva

en monolitos de matriz metalica y seccidn transversal sinusoidal con distintos grados de MONOLITOS i R R
no uniformidad en el recubrimiento catalitico (waschcoat), empleando diferentes Tratamiento catalitico de corrientes
, o Reactores estructurados del — . ,
expresiones cineticas. : o, gaseosas. Eliminacién de contaminantes
tipo de canales rectilineos.

(e.g., escapes cataliticos de vehiculos).

v
r=Y (primer orden irreversible isotérmica)

Tres expresiones cinéticas| r=36Y /(1 +5Y)? (LHHW1)
r=81Y/(1+8Y): (LHHW2)

H20, CO2 Catalizador de

tres vias

, Hipotesis: reaccion inica, composicion HC, CO, NOx
BALANCE DE CONSERVACION PARA LA PASTILLA 3D uniforme sobre la superficie de la pastilla,
difusion isotropica, actividad uniforme. .

*k

V'(Y)=¢"1(Y) en V, | Médulo de Thiele: ¢= ((r,s/CrsD, )1/2 Y=CufChs  r=raiys
’ ’ ¢ =V, /S,: longitud caracteristica de

Y=1 sobre Sy difusion
Factor de efectividad: M= j I‘(Y) dV* Vo' y Sp': volumen y superficie externa
' V, adimensional de la pastilla r
p
D,: coeficiente de difusion de la especie A PROBLEMATICA
s: evaluado en la superficie del waschcoat
) Caso general: problema de reaccion-difusion en canales de monolitos 2D (L >> d; con

En monolitos normalmente L >> d, L: largo, d,: diametro hidraulico de la seccion transversal) = resolucion numérica.

Difusi6n axial despreciable

-

Problema 2D -

El washcoat presenta un espesor no . , L ,
i‘> * Complejidad moderada para casos sencillos (reaccion unica / calculos no recurrentes)

uniforme (acumulacion de material activo
en las esquinas).

* Inviable para casos practicos (simulacion recurrente en optimizacion o disefio de una

planta de procesos, multiples reacciones, etc.).

| “"”

Alternativa: empleo de modelos que reduzcan la dimension espacial del
problema

Cusrpo? RESULTADOS (TllD—z Z_n) 100 Nip.oz: factor de efectividad para el modelo 1D-2Z
E=

g
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n: factor de efectividad para el monolito real
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Slnusmde | depdsito no contribucion de la

uniforme region considerada una
Sln“SOIde 11 1.7 2.6 3.4 placa plana, hacen que

(cuerpo 2) .
Sinusoide 111 IR 1.1 @ B se ponga de manifiesto
ey ~| el haber ignorado la

» ; curvatura del sector que
max y o« g e . .
gmax aumenta con la complejidad de la expresion cinética comprende la sinusoide.
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Los mayores errores se
presentan a valores
intermedios de ¢

r=81Y/(1+8Y)

MODELO DE DOS ZONAS (1D-27) El modelo logra

reproducir
apropiadamente la
forma de la curva real de
n para el rango
completo de ¢,
capturando los dos

Se divide el washcoat en dos regiones (se modelan como dos cuerpos con difusion y
reaccion independiente, en una unica direccion y con actividad unitaria):

* Cuerpo 1: Placa plana

* Cuerpo 2: Modelo 1D-DV (Mocciaro y col., 2011)
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: curvatura que se aproxima a & D =1D-1F =—FMaca Mana .
' una placa plana)
n= nlvcl T]2\]C2 : _ o~
V. +V ¢ lossnas) - » Cuerpo 2
cl c2 | Remnay - CONCLUSIONES

(-0} ey | (2] El modelo 1D-2Z puede ser utilizado con una precision completamente
Cuerpo 1 (es estrictamente una placa plana) adecuada en monolitos metalicos con seccion transversal sinusoidal para
< 3 g las cinéticas analizadas:

‘ gmax ‘ < 3.4 % para la cinética de primer orden irreversible
isotérmica

El modelo 1D-27Z fue aplicado previamente a monolitos ceramicos con seccion transversal

cuadrada y triangular y distintos espesores de washcoat no uniforme, para distintas

expresiones cinéticas con una precision aceptable (Taulamet y col, 2021). . ‘ gmax ‘ < 5.6 % para la cinética tipo LHHW?2




