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Resumen

En el presente trabajo se realiza una compara@odivkrsos meéetodos utilizados para resolver
numéricamente un modelo matematico planteado pergaolimerizacion estética, particularmente
en lo relativo a la transferencia de calor. La getia es unidimensional en el espacio, con
simetria respecto de un plano central y condicioreables o ajustables en la frontera del
sistema. Este modelo no puede resolverse anal@m@mpor lo que se requiere una solucion
numérica. Los métodos numéricos utilizados pareolaparacion son de tres tipos: diferencias
finitas, colocacion ortogonal y elementos finitBara diferencias finitas se utilizan tres variantes
hacia adelante, hacia atras y el método de Crao&idin. En elementos finitos se utilizan tres
tipos de polinomios: de primer grado, de segundd@y de Hermite. En todos los casos se utiliza
el método de Runge-Kutta de cuarto orden, con gol@aion de Richardson, para integrar la
ecuacion de la velocidad de reaccion, es decig phtener la generacion de calor instantanea en
cada nodo espacial y temporal e incorporarla eatesterencia de calor.

La estrategia de comparacion comprende: a) Comparaalizar los resultados obtenidos para un
caso adiabatico. b) Determinar las limitacionesodadiversos meétodos respecto de la posibilidad
de resolver el modelo planteado. ¢) Comparar losodos que lo permiten, con un caso
relativamente similar en su aspecto matematico g@lacaal exista una solucién analitica, aunque
no corresponda a una polimerizacion estatica. Estpa da las bases para escoger un método
como referencia para las demas comparaciones,cas@len el que no existe solucion analitica. d)
Comparar los métodos que lo permiten, en la satucié un caso con pared isotérmica. €)
Comparar todos los métodos en la solucion de umioésrmedio entre el adiabatico y el de pared
isotérmica.

Los resultados encontrados son: a) Dada la diatsi#g condiciones y resultados obtenidos, no
existe un método que muestre completa superiogdamdos los casos, sino sélo en condiciones
especificas. b) Se utilizé como referencia paradmsparaciones el método de Crank-Nicolson, lo

cual supone cierta confiabilidad encontrada en €&stecasos particulares, especialmente cuando
se utilizan pocos nodos espaciales, otros métadoso el de colocacion ortogonal y elementos

finitos con polinomios de Hermite, producen un nregroor. c) La principal causa de divergencia

se debe a la generacion de calor interna por leci@a quimica. Esta puede presentarse en
cualquier método y puede depender de los paramasigeados para el calculo, como el tamafio
de paso temporal y no sélo de las caracteristioggigs del método. d) La siguiente causa de
divergencia o inexactitud es la aparicion de unscitacion” de la temperatura de la pared del

molde, carente de significado fisico, asociadalaotondicion de frontera que se utilizé para el

modelado matematico. e) Si no se presenta diveiyanoscilacion, todos los métodos convergen

a resultados similares, aunque con diferentes ratps de error involucrado. f) El error generado

por cada método depende del tamafio de paso tempdeala cantidad de nodos espaciales, en
forma caracteristica para cada uno, por lo queenensontré un Unico método recomendable. g)
En general se obtiene mayor reduccion del errandmae disminuye el tamafio de paso temporal
gue cuando se aumenta el nimero de nodos espadidisas, la reduccion del tamafio de paso
temporal implica generalmente menos trabajo de aéongue el aumento del nimero de nodos
espaciales.
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Capitulo |

El Problema Fisico y su Formulacién Matematica

El arte de razonar no es mas
gue una lengua bien hecha.
Condillac

Introduccion

Los materiales poliméricos, mejor conocidos comdasiicos”, tienen cada vez mayor
importancia desde diversos puntos de vista. Eniumeno cada vez mayor de ramas de la
industria los costos de produccion de objetos dstiob son menores que los de otros
materiales cuyas funciones pueden ser equivaleBtespropiedades fisicas y quimicas, para
algunas aplicaciones, son incluso superiores ddanuchos materiales convencionales. Una
fraccion importante de los bienes y servicios gme somunes en la civilizacion actual no
serian posibles si no existieran los plasticos.

Los plasticos pueden ser considerados como maeiaalificiales, en el sentido de que no son
productos de procesos naturales, sino que hanpsadiucidos mediante la tecnologia que el
hombre ha desarrollado. A diferencia de la piedrdarro, el vidrio, la madera, el cuero, el
oro, la plata, etc., que tienen unas propiedadésai y quimicas caracteristicas, dependiendo
de su especie, los plasticos pueden ser fabricamtpsina inmensa variedad de propiedades,
que dan lugar a una gran variedad de usos: desdibrdas para el vestido cotidiano hasta las
especializadas para chalecos antibalas; desdeteliahae los juguetes mas baratos hasta el
encapsulado de los componentes electronicos midsicados.

La gran variedad de materiales plasticos disposilkle la actualidad, y los que se estan
desarrollando, han sido producto de trabajo tedriempirico para entender los procesos de
formacion de las macromoléculas que los constityypara crear tecnologia que permita su
uso en aplicaciones practicas. En este contextmodelado matematico y la solucion de los
modelos mediante computadoras digitales, de losepos involucrados, han permitido la

inteleccion de los procesos fisicos y quimicos ymigjora del disefio y el control de los

procesos de fabricacion de plasticos como matpriags y de productos de estos materiales.

Existen varios procesos tipicos para el procesamida plasticos. Uno de éstos, de gran
importancia industrial, es el moldeo por inyecci@activa, MIR (comunmente abreviado
también “RIM” por su nombre en inglés: reactioreatjon molding). Aunque existen algunas
variantes de este proceso, fundamentalmente cersidb siguiente: se tienen preparados los
reactivos —en fase liquida y con baja viscosidad-regipientes separados, de donde son
alimentados a una cabeza de mezclado. Alli se areeri forma violenta en inmediatamente
se inyectan a un molde que tiene la forma de lzapigie se quiere fabricar. La solidificacion
de la pieza se lleva a cabo por el proceso de paliacion del mondémero u oligémero, lo que
puede acontecer en unos cuantos segundos. Estaepéanfabricacion en serie de piezas
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grandes y de forma caprichosa, en un tiempo exmeglchente corto, con gran ahorro de
recursos, particularmente tiempo y energia.

Otro proceso comun, mas tradicional en la fabré@adie productos plasticos, es el moldeo por
inyeccion de un polimero fundido. Existen variagemdincias importantes entre éste y el
moldeo por inyeccion reactiva, que hacen a ésimallsumamente interesante. Un polimero
fundido es varios 6rdenes de magnitud mas viscasdasg reactivos de los cuales se forma,
con las consiguientes dificultades de bombeo yatlerdel molde. Este, por su parte, debe ser
mucho mas robusto para poder trabajar a presionehianmayores, con el consiguiente
aumento en los costos. La baja viscosidad de gives, tipica del MIR, permite también la
fabricacion de piezas de plastico reforzado comrelgaterial previamente dispuesto en el
molde. Por otro lado, las temperaturas normalmesgeieridas para manejar un polimero
fundido son mucho mayores que las requeridas padu@r una reaccion de polimerizacion
en condiciones adecuadas. Por ultimo, el moldeadnyeccion reactiva permite la fabricacion
de piezas de materiales termofijos, es decir, queewez formados es imposible fundirlos.
Estos materiales tienen propiedades que puedefilesren cierto tipo de piezas y productos.
Es obvio que este tipo de materiales no puedeneardd mediante inyeccion de polimeros
fundidos.

Existen basicamente dos formas de “iniciar” la c&at en un proceso de moldeo por

inyeccion reactiva [Castro et al.,, 1981]. Si losnponentes son altamente reactivos a la
temperatura de mezclado —por ejemplo los poliucstaria reaccion puede iniciarse por el

solo hecho de realizar la mezcla. Este fendmermmsece como “activacion por mezclado”.

Por otro lado, si los componentes requieren unpeestura mayor que la de mezclado, para
desarrollar una velocidad de reaccion aprecials®, ge logra tipicamente precalentando el
molde o el material reforzante, hasta la tempesatequerida para tener la velocidad de
reaccion deseada —por ejemplo en el caso de @obésly epoxis— [Gonzalez-Romero y

Macosko, 1985]. Como la polimerizacion es altamaentetérmica, la propia generacion de

calor de la reaccion que se inicia es suficienta galentar el resto del sistema hasta las
temperaturas requeridas. Esto se conoce con elreaieb’activacion térmica”.

En ambos tipos de activaciones la reaccion comieleggle el momento mismo en que se
mezclan los reactivos, y continla durante el prodesllenado del molde. Sin embargo, dado
que el proceso de llenado puede hacerse muy rag@ide| caso de la activacion térmica la
conversion que se tiene durante el llenado esigaanente despreciable y es muy pequefia si
se utiliza activacion por mezclado. Una vez qubasbenado el molde se lleva a cabo la parte
principal de la reaccién, con aumento gradual dédeosidad del sistema, hasta llegar a su
solidificacion total. Por tanto, un modelado detddl del moldeo por inyeccion reactiva podria
dividirse en dos partes: la primera parte debesfsiderar, durante la etapa de llenado del
molde, los efectos combinados del flujo, de lac&acy de la transferencia y/o generacion de
calor asociada a ésta. La segunda parte del malddleria tener continuidad con la etapa
anterior y considerar los efectos convectivos d&dasferencia de calor en las paredes del
molde, que tipicamente estan a mayor temperatugalagireactivos al inicio del proceso.
Varios autores han trabajado en el desarrollo ties esodelos detallados y en su validacion
experimental. La etapa de llenado del molde haastlodiada, considerando diferentes casos,
por Domine y Gogos [1976], Castro y Macoscko [1983bnzéalez Romero y Macosko
[1985], Lekakou y Richardson [1986] y es ampliareatiscutida por C. W. Macosko [1989].



La etapa en que se logra la mayoria de la convergiémica, hasta llegar a la solidificacion
final, se conoce como “reaccion de curado” o simglete “curado”. Debido a los efectos
inerciales del rapido llenado del molde y la bajscesidad del sistema, asi como a la
transferencia de calor a través de las paredesidreolde no adiabatico, es posible que, al
iniciar el curado, exista todavia movimiento deidb. Sin embargo, a medida que transcurre
la reaccidén, la viscosidad del fluido aumenta adersiblemente, y como ya no existe flujo,
puede suponerse que el sistema tiende a permastasco. Algunos autores han considerado
el efecto convectivo en esta etapa, pero se ha gist es practicamente despreciable [Broyer
y Macosko, 1978]. Por esta razon, la reaccion dadoues también conocida como una
“polimerizacion estatica”.

Como se explicara mas adelante, la forma comln agelar una polimerizacién estatica
involucra la utilizacién de algin o algunos métodaméricos para poder resolver el modelo.
Sin embargo, no parece haberse realizado comparatgina entre los diversos métodos
numericos disponibles. El objeto de este trabajoresamente la comparacion de diversos
métodos relacionados con la solucién de un modata [a polimerizacion estética en el
proceso de moldeo por inyeccion reactiva. No esepde este trabajo el estudio de los
procesos anteriores (mezclado, llenado del molte) ai los procesos posteriores a la
polimerizacion (desmoldado, etc.).

Modelo Matematico

Modelar una polimerizacion estatica es mas simpéeapnsiderar efectos convectivos porque,
bajo las suposiciones anteriores, no es necesmdver las ecuaciones de momentum y basta
con resolver un balance de energia. En la pracécgqroblema se reduce a resolver la
ecuacion de conduccion de calor considerando kendia de generacion interna de calor por
efecto de la reaccion exotérmica.

Algunas otras consideraciones contribuyen a simatifaidn mas el planteamiento del
problema, conservando su esencia. Por ejempl® soissidera que la cavidad del molde en
gue se lleva a cabo la reaccion tiene un espescinamas pequefio que su longitud y anchura
—como en el caso de una lamina— los flujos de c@min importantes Unicamente a través de
su espesor. De esta forma el problema se transferma ecuacién de conduccion de calor
unidimensional, con generacion interna.

Un balance de energia con las consideraciones ar@esionadas da como resultado que la
variacion de la energia interna por unidad de velumespecto del tiempo, en un punto dado
del sistema, esta determinada por la conduccidralbe hacia o desde sus puntos vecinos en
la direccion del espesax, mas la generacion interna de calor debido adecién. Esto se
expresa en la forma siguiente [Welty et al., 1984]:

T\ _ (0°T ) (dq (1.1)
pcp(atj k(axszr(dtj



en donde€T es la temperatura,es el tiempop es la densidad;, es la capacidad calorificl,
es la conductividad térmicagyes el calor generado por la reaccién por unidacbtienen. La
ecuacion (1.1) tiene unidades de energia por urddagclumen y por unidad de tiempo. Para
expresarla en términos de cambio de temperaturaipidad de tiempo, se divide entre el

factorpC,para obtener:
(GT]:C, o°T +1(dQJ
ot ox* ) pC,\ dt (1.2)

en dondex es la difusividad térmica. La ecuacion (1.2) reprga el cambio de temperatura
respecto del tiempo en cualquier punto, debido eoleduccién y a la generacion interna,
dados por los dos términos del lado derecho.

Si no existe difusion, la generacion interna erpunto dado esta intimamente ligada con el
cambio de concentracién con respecto al tiemposenngismo punto, lo cual se expresa

mediante la ecuacion:
dqg dC
—=-AH | — 1.3

dt ( dt j (1.3)

en dondeC es la concentracion molar del reactivaly, es el calor de reaccion. Sustituyendo
la ecuacion (1.3) en la (1.2) se obtiene:

alza(ﬂ} 5(£j (L4)
ot ox* dt

en dondef es un factor que describe el efecto térmico paedachde concentracion (ver
nomenclatura al final del capitulo).

Para resolver la ecuacion (1.4) se requiere ungesiyn cinética para el segundo término del
lado derecho. La velocidad de reaccid@/dt en general depende tanto de la temperatura
como de la concentracion de los reactivos. Aunasele el punto de vista de los mecanismos
de reaccion, las reacciones de polimerizacion suskr complejas e involucrar varias
reacciones simultaneas (y por ello los parametrg&icos son dificiles de determinar), se ha
demostrado [Marciano et al., 1980] que en mucheesct cinética puede ser descrita por la
forma empirica usual para una reacciom-@simo orden:

dc_ —kC" (1.5)
dt

en donde; es la “constante” de velocidad de reaccion. Laeién (1.5) expresa el cambio de
concentracién con respecto al tiempo en un puntsigiEema Unicamente en términos de la
concentracion, mediante el orden de reaccion. Cemta ecuacion (1.4) la temperatura es
variable, se requiere incluir en la ecuacion (LBa funcion que describa la velocidad de
reaccion en términos de la temperatura. La forme&lude hacerlo es considerar que la

4



constante de velocidad de reaccion depende deripetatura en la forma propuesta por
Arrhenius:

k, =Ae=/RT (1.6)

en donde A es el factor de frecuenéiges la energia de activacion de la reacciéhes la
constante universal de los gases. Combinando laaciemes (1.6) y (1.5) se obtiene la
expresion para la velocidad de reaccion en fund@la temperatura y la concentracion:

dC E,/RT

—~=-AC" e 1.7
o (1.7)

Sustituyendo en la ecuacion (1.4) se obtiene laesign para la distribucion espacial y
temporal de la temperatura en una polimerizacitatiea:

2
a_T:a(a_-IZ-J—AﬁCn e_Ea/RT (18)
ot 0Xx

Esta ecuacion y la (1.4) estan compuestas de dtespal primer término de la derecha, junto

con el lado izquierdo, forman una ecuacion difei@nparcial de segundo orden con la

temperatura como funcion del tiempo y la distan&h.segundo término de la derecha

proviene de un problema de valor inicial en el glagla una concentracion y una temperatura,
se puede calcular la rapidez de generacion de (mlde cambio de la temperatura debido a
dicha generacion). La solucion del segundo térnguoe, equivale a integrar la ecuacion (1.7),

permite calcular también la concentracion de reaan el dominio espacial, en funcion del

tiempo (ver Capitulo ).

Para resolver la ecuacion (1.8) se requiere uruatmjde condiciones iniciales y de frontera.
Para ello es necesario complementar la imageraft@t modelo. Supongase que el molde en
el que se lleva a cabo la polimerizacion estaace®mas de tener un espesor pequefo, esta
sujeto a unas condiciones de transferencia de aaticas en ambas caras del molde, por
ejemplo, mediante un flujo turbulento de enfriandea calentamiento. Supdngase también
que los perfiles iniciales de temperatura y coneerin son “planos”, es decir, no son funcion
de la coordenada espacial. Si estos perfiles Inelate son planos, entonces son simétricos
respecto del plano central del molde que divideespesor en dos partes. Si ademas las
condiciones de transferencia de calor son idé&heoaambas paredes del molde, entonces los
perfiles de temperatura y concentracion seran sitnét respecto de dicho plano central
durante todo el desarrollo de la polimerizaciortofgermite plantear la primera condicion de
frontera para la ecuacion (1.8). Para establecesireetria espacial, la derivada de la
temperatura respecto de la coordenada espaciakdeloero en el centro del molde:

oT
—=0 en x=0, t>0 1.9
™ (1.9)



Esta condicion de frontera permite dividir el domimspacial del problema en dos partes
iguales, resolverlo en una mitad y, por simetriateoer la solucion en la otra mitad del
dominio. Véase la figura 1.1.

plana de simetria

sistema reactivo exotérmico

. CONVeccidn
g conduccion ==

pared del molde

Figura 1.1. Esquema de la geometria y condicionegldnodelo

Por otro lado, si el molde esta constituido poredas metalicas delgadas, es posible
considerar que la resistencia al flujo de calolaanparedes del molde es despreciable, asi
como la acumulacion de energia térmica en ella®eskss circunstancias, la transferencia de
calor por fuera del molde debera igualar a la fexeacia de calor interna. Si se utiliza un
flujo turbulento para la transferencia de calordawara exterior de las paredes del molde, la
condicion se reduce a igualar el calor transfepdioconduccion en la cara interna de la pared,
con el calor transferido por conveccion en la extarna:

oT H
k| — [=UI(T, -T en x=—, t>0 1.10
(6xj (a p) 2 ( )

en dondeU es el coeficiente global de transferencia de calmr conveccion,T, es la
temperatura del fluido de transferencia de cdlpges la temperatura de la pared del moldte y
es el espesor del molde. Algunas veces se ha ndodielgoolimerizacion estatica empleando
la condicidon de frontera de pared isotérmica. &ibargo, dada la baja conductividad térmica
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de los materiales poliméricos y lo altamente exwigw de la reaccion, es practicamente

imposible mantener la pared del molde a temperatarstante en la realidad. Aunque el

modelo se simplificaria aun mas, se prefirio plaritecon la condicion de frontera dada por la
ecuacion (1.10). Lee y Macosko [1980] considerapom puede haber acumulacion de energia
térmica en las paredes del molde y modelaron & incluyendo el efecto térmico de las

paredes. Aunque esto produce resultados con médasésico, en este trabajo se considero

innecesario incluir el efecto de las paredes, dat® su objetivo es Unicamente efectuar la
comparacion de los métodos numéricos.

Por ultimo, las condiciones iniciales consistenmamente en definir una temperatura y una
concentracion iniciales, junto con la consideradémue los perfiles iniciales son planos:

T=T, en O0<x<H/2, t=0 (1.11)
C=C, en 0<x<H/2 t=0 (1.12)

El conjunto de ecuaciones (1.8) — (1.12) constiteyemodelo simplificado para una
polimerizacion estética considerado en este trathadabla 1.1 muestra un resumen de las
hipotesis implicitas en este modelo, asi como aguwotras que no son indispensables, pero
que fueron empleadas al resolver las ecuaciondsipbéesis #13 de la tabla 1.1, por ejemplo,
podria eliminarse facilmente si se incluyeran emetlelo las expresiones para calcular la
conductividad, capacidad calorifica, etc., en fanaile la temperatura y/o la conversion. Sin
embargo, se ha encontrado que para muchos sispati@&ricos estas propiedades cambian
poco a medida que avanza la reaccién y la suposdgdque permanecen constantes es una
buena aproximacion [Lee y Macosko, 1980].

Tabla 1.1. Hipotesis empleadas en el modelo de lalipnerizacion estatica

El espesor es mucho menor que la longitud y lawactkel molde
No existe conveccion interna

No existe difusién de los componentes

El sistema es homogéneo y bien mezclado
La cinética quimica es de enésimo orden

La constante de velocidad de reaccion es de tipoefiius
La temperatura inicial es constante en todo el dan@spacial

La concentracion inicial es constante en todo alidim espacial
Las condiciones de transferencia de calor sonic#nen ambas paredes del molde

H

No existe resistencia al flujo de calor en las gesedel molde (o tienen espesor nulg

N

R[OOI INO|0HAWINF

H

No existe acumulacion de energia térmica en lasdpardel molde

[EEN
N

La transferencia de calor externa se da mediameecaion turbulenta

[EY
w

La conductividad térmica, la densidad, la capacicadrifica y el calor de reacciqn
son independientes de la temperatura y del avamterdaccion




Adimensionalizacion del Modelo

La ecuaciéon (1.8), con las condiciones (1.9) a)lrb tiene solucion analitica, salvo el caso
muy particular que se discute al final del preseaggitulo. Esto se debe al término altamente
no lineal que describe la generacién de calor enreaccion de enésimo orden. De aqui nace
la necesidad de emplear métodos numeéricos paralgci®. Para resolver el modelo, por
cualquier método numérico, es conveniente expesarlvariables adimensionales, que para
este caso se definen de la siguiente forma:

T
Temperatura adimensional: © = AT (1.13)
ad
Distancia adimensional: Z =% (1.14)
H/2
. , . da
Tiempo adimensional: 7= — |t (1.15)
H
., . . (Co - C)
Conversion adimensional: X =C— (1.16)
0
] o : E.
Energia de activacion adimensional: } = (1.17)
RAT,,

DondeAT,q €s el incremento de temperatura adiabatico. Lack@n (1.15) expresa el tiempo
adimensionalizado en términos de la conductividaithica que se encuentra implicita en la
difusividad a. Sin embargo, algunos autores han propuesto fe@alimensionalizacién del
tiempo en términos de la velocidad de reacciomadrsa

r =k, (T,) Cot
(véase, por ejemplo, [Macosko, 1989, p. 143]). Radas aplicaciones esta expresion puede
ser mas adecuada, sin embargo los resultados dtepor cualquiera de las dos formas

deben de ser similares.

La sustitucion de las definiciones (1.13) a (1.46)la ecuacion (1.8) y en sus condiciones
frontera, produce las expresiones adimensionales:

% _d'e  dx
az. aZZ dT (118a)
1
9X _pa eV(l ) (- X (1.18b)
dr



y sujetas a las condiciones iniciales y de fronsggaientes:

00 _ a
E_ en Z2=0, 7>0 (1.19)
00 .
—=Bi|©, -0 en Z= >0
= (6.-0,) 1, (1.20)
©=0, en 0<Z<l1 r=0 (1.21)
X =0 en 0<Z<l 1=0 (1.22)

en dondeDa es el numero de DamkdhleBy es el nUmero de Biot (ver nomenclatura al final
del capitulo). La solucion del sistema (1.18)-()1.22oduce no sélo la temperatura en
cualquier punto espacial y en cualquier tiempoo sque permite también calcular la
conversion fraccional, mediante la integracion @e dcuacion (1.18b). En términos
adimensionales, la velocidad de generacion de adolo mismo que la velocidad de la
reaccion dada por la ecuacion (1.18b).

El nimero de Damkohler es el cociente entre ladempde generacion de calor en el sistema y
rapidez de transferencia de calor por conducciést§ dado por la expresion:

_H’ACC,
4k e

Da

Cuando eDa es muy grande significa que la generacion de chdbsistema es mucho mayor
que su capacidad para conducirlo. Un proceso eas esbndiciones es esencialmente
adiabético. Por otro lado, si Bla es pequefio, la conductividad térmica del sisteemenipe
liberar el calor generado, dependiendo de las cartis de transferencia de calor en la pared
del molde.

El nGmero de Biot que aparece en la ecuacion (h@6dle interpretarse como un coeficiente
de transferencia de calor adimensional. Se defimeocel cociente entre la resistencia del
sistema a transferir calor por conduccion y lastesicia del medio externo a transferir calor
por conveccion:

U

()

La ecuacion (1.20) permite el modelado de una geaiedad de condiciones en la pared,
mediante el uso de diversos valores del nimeroide Bn nimero de Biot igual a cero
describe una pared adiabatica, es decir, con uficierge de transferencia de calor por
conveccién nulo. Si el numero de Biot es muy pequédi pared es cuasiadiabatica, lo que
corresponde a un coeficiente global de transfesetieicalor muy pequefio comparado con la
conduccion. Por otro lado, un namero de Biot mwgnge permite “forzar” la temperatura de
la pared en el modelo para que permanezca consaigeal a la temperatura del fluido

Bi=

9



exterior de calentamiento o enfriamiento. Otra f@ihe modelar la pared isotérmica utilizando
la condicion frontera (1.20) es adaptar el valorBil€lo que fisicamente corresponderia a
adaptar el flujo del fluido exterior) y/o adaptartemperatura del fluido exterior, segun el
gradiente de temperatura en la pared, paralgpermanezca constante aunque diferente de
Ta

El modelo adimensional dado por las ecuaciones 8)41122) ha sido validado
experimentalmente pajo diversas condiciones, yaertontrado una buena aproximacion
entre sus resultados y los datos experimentalegun@lk autores reportan la dificultad de
mantener constante la temperatura de la pared delendurante el curado, por el efecto
exotérmico de la reaccion [Broyer y Macosko, 1978 y Macosko, 1980]. Esto refuerza la
idea de usar la condicion de frontera expresad& estuacion (1.20) en vez de fijar las
condiciones de la pared.

Resultados Tipicos del Modelo

En esta seccidn se presentan algunos resultagos4’ en forma grafica, con la intencion de
facilitar la interpretacion de las ecuaciones (((182). Para la obtencion de estos resultados
se emplearon las propiedades fisicas y quimicas gdndiciones de moldeo adaptadas de Lee
y Macosko [1980], que se encuentran resumidas €alka 1.2:

Tabla 1.2. Propiedades fisicas y quimicas empleadas la simulacién
Conductividad térmica, k = 0.2510 J mK's™
Densidad, p = 1,000 kg riv
Capacidad calorifica,C, = 1715 J kgK™
Factor de frecuencia,A = 2.56 x 16" mol's'm’
Energia de activacion,E, = 50,200 J mo!
Orden de reaccion,n =2

La exposicion de estos resultados “tipicos” seddiven tres partes: 1) comparacion de
diferentes condiciones de transferencia de calda pared, 2) resultados con pared isotérmica
a mayor temperatura inicial que los reactivos ye3lltados con pared isotérmica a la misma
temperatura inicial que los reactivos. Los calcyldas graficas se obtuvieron con el mismo
programa de computo con que se realizo la parteatelel presente trabajo (cfr. Anexo V).

Las figuras 1.2, 1.3 y 1.4 muestran gréaficas deptgatura (en el eje vertical) en funcién de la
distancia (en el eje horizontal) y el tiempo (ene@ inclinado o de profundidad) para
diferentes niumeros de Biot en la pared. La figuBacbrresponde Bi = 0, es decir, la pared
es adiabatica. Notese que, como no existe tramsfarele calor en la pared y el perfil de
temperaturas inicial es plano, la temperatura vafael tiempo debido sélo a la generacion
interna de calor (reaccidon exotérmica) y no hayaeain en el perfil espacialmente. En este
caso, que se discute mas adelante, la grafica tamperatura es similar a la gréfica de la
conversion quimica.

10
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Figura 1.2. Temperatura en funcion de la distancig el tiempo
en el caso adiabaticoRi = 0)

La figura 1.3 muestra la evolucion de la tempegatur funcion del tiempo y del espesor para
el caso corBi = 5. Este caso representa una situacion fisicaramsferencia de calor en la
pared, pero con un coeficiente de transferencizalie externo de valor moderado. Obsérvese
gue la temperatura de la pared se incrementa dedageneracion de calor cerca de la pared,
pero luego comienza a disminuir debido al efectdldielo exterior de enfriamiento.

Col.Or., 18 x 58 3.18

2.88
13

-1 distancia 1

Figura 1.3. Temperatura como funcion de la distanai y el tiempo
en el caso comi = 5
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La figura 1.4 muestra el caso cBn= 1000, lo cual permite modelar el caso con teatpea

de la pared practicamente constante, de acuerddocdiscutido anteriormente. Equivale a
tener un coeficiente de transferencia de calor aitgy es decir, alta velocidad del fluido de
transferencia de calor, de tal modo que mantieratad a la temperatura de dicho fluido,
suministrando o retirando calor del sistema, sdgsnemperaturas que existan en su interior
cerca de la pared. En esta figura se presenta@leraque la pared se encuentra inicialmente a
mayor temperatura que los reactivos, pero una uvezcgmienza la reaccion exotérmica, se
mantiene a menor temperatura, como un medio pan@ver calor y evitar un excesivo
sobrecalentamiento. Esto es aproximadamente losguede en el moldeo por inyeccion
reactiva cuando se tiene activacion térmica. Lgurdéis 1.5 y 1.6 ilustran la conversion y la
velocidad de reacciéon como funcién del espacioltidmpo para el mismo caso de la figura
1.4. Obsérvese en la figura 1.6 que la reacciomis@a en la pared, debido a su mayor
temperatura y, posteriormente, se propaga haaneeior del molde.

ol.Or., 18 x 50 5_‘& \ 3.11
AN

Figura 1.4. Temperatura como funcion de la distanei y el tiempo
en el caso con pared isotérmica y activacion térnac
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Col.Or., 18 x 58

= /tiE"PD

— .80

-1 distancia 1

Figura 1.5. Conversion quimica en funcion de la diancia y el tiempo
en el caso de la figura 1.4

Col.Or., 18 x 5@ H.18

-1 distancia 1

Figura 1.6. Velocidad de reaccion (o rapidez de geracion de calor) en funcion de la
distancia y el tiempo en el caso de las figuras 1y41.5

Las figuras 1.7, 1.8 y 1.9 muestran la temperatarapnversion y la velocidad de reaccion
respectivamente, para el caso en que la paredtésnsca a la temperatura inicial del sistema.
Esto es aproximadamente lo que se tiene en ummsistetivado por mezclado. Notense las
diferencias entre los perfiles de las figuras 1.1.4, relacionadas con el hecho de que la

13



reaccion se inicia hacia el centro del molde y tusg va propagando hacia las paredes (figura
1.9) a diferencia de lo observado en la figura 1.6.

Col.Or., 18 x 58 e 3.81

2,08
ﬂ“ﬁi’*“ B.13

-1 distancia 1

Figura 1.7. Temperatura en funcion de la distancig el tiempo
en el caso de pared isotérmica y activacion por mgado

Col.Or., 18 x 5@ H.98

-1 distancia

Figura 1.8. Conversion en funcién de la distancia gl tiempo
en el caso de la figura 1.7
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Col.Or., 18 % 5H a.a7
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-1 distancia 1

Figura 1.9. Velocidad de reaccion (o rapidez de geracion de calor) en funcion de la
distancia y el tiempo en el caso de las figuras 1y71.8

Solucién de Algunos Casos Particulares

Se menciond anteriormente que la ecuacion (1.8)pjaon sus condiciones de frontera, no
tienen una solucion analitica general. Por supu&stgpoco la tienen las ecuaciones (1.18 a 'y
b) que son equivalentes a la (1.8) pero en fornmaatksional. Sin embargo, existen algunos
casos particulares —que no corresponden a la gituaeal de una reaccién de curado— pero
gue pueden ser interesantes porque pueden ugizpesa corroborar los resultados

encontrados mediante los métodos numéricos.

El primer caso consiste en consideBir= 0 en la ecuacion (1.20), lo cual corresponde
fisicamente a una pared adiabatica y los perfilagales de temperatura y de conversion o
avance la de reaccion son planos (ecuaciones 11222). Bajo estas condiciones, en cada
punto del sistema la reaccion ocurrira a la miselacidad, generando la misma cantidad de
calor, y los perfiles de temperatura y conversi@mmaneceran planos. Es decir, no habra
transferencia de calor en la direcciébn espaciato Exjuivale a decir que la condicidn
&?@10Z% = 0 se cumple en todo el dominio espacial y ep &diempo. Entonces, la ecuacién
(1.18a) se reduce a:

00 (1.23)

1
1_i
—= DaeV( o) (1-X)"
or
Este es un problema de valor inicial que se resuglpartir de la condicion de temperatura o
conversion inicial. Para este caso, en variablesatsionales, se cumple gd@ = dX, por lo
gue la ecuacion (1.23) se convierte en:
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9© _pa e“@'é) (-0 (1.24)
dr

con la condicion inicial d® = @®,. Al igual que el caso general, este problema tampene
una solucién analitica, por lo que se requiere ralgiétodo numérico apropiado para
resolverlo. Una solucion a este caso el la quewssstra en la figura 1.2.

Otro caso de interés, porque tiene solucion acaligs cuando en la ecuacion (1.2) la rapidez
de generacion de calor por unidad de volumen estaote, es decir, independiente de la
temperatura y de la concentracion. Esto correspémden la ecuacion (1.3) a una velocidad
de reaccion constante. Si esto tuviera un sigmificen cinética quimica seria el siguiente: la
reaccion quimica es de orden cero porque no depgmda concentracion, y su energia de
activacion es nula, porque no depende de la temypardNo existen reacciones quimicas con
estas caracteristicas y ciertamente no correspamidegun caso de una polimerizacion. Sin
embargo, este caso si tiene significado fisico @oda generacion de calor no es de origen
quimico, por ejemplo en la disipacion de calor enconductor eléctrico. Para el presente
trabajo esta solucion analitica es (til para coamearcon los resultados obtenidos por
diferentes métodos numericos y obtener algun witde su confiabilidad. Carslaw y Jaeger
[1959] presentan la solucién para este caso (eB, dmra la ecuacion (1.2) codg/dt
constante) con las siguientes condiciones de frante

T=T, en 0<x<H/2, t=0 (1.25)
or _ en x=0, t>0 (1.26)
X
T=T, en x=H/2 t>0 (1.27)

mas las consideracion&s = 0 ydg/dt= Ay = constante. Las condiciones (1.25) y (1.26) son
idénticas a las condiciones (1.11) y (1.9), respactente. La condicion (1.27) impone una
temperatura constante en la pared del molde, eylekemperatura inicial en todo el dominio
espacial. Esto constituye otra particularidad retspalel modelo para la polimerizacién
estatica manejado en el presente trabajo, cuyaaondle frontera en la pared esta dada por
la ecuacion (1.10) en forma mucho mas general.

La solucion a la ecuacion (1.2) con las condiciahegrontera (1.25)-(1.27) esta dada por la
ecuacion (1.28) [Carslaw y Jaeger, 1959]. Noétese go esta expresada en variables
adimensionales.

H 2
Ao(j 2 0 -k (2n+1)? 7t
T= 2 1 - X Z ( 1) q(2n+1)7TX e H2 (128)
2k (Hj ~ (2n+1)° H
2
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Esta es una solucion Unicamente para la temperatuna tiene una solucion para la
conversion del “reactivo”, como la que se obtiermeasariamente al resolver el modelo
general. La figura 1.10 muestra la gréfica de laae®n (1.28) en forma comparable a las
figuras 1.2a1.4y1.7.

fnalit., 18 x 58 T 2.56

-1 distancia 1

Figura 1.10. Temperatura en funcién de la distancig el tiempo en el caso con solucién

analitica (generacion de calor constante, indeperehte de la distancia y el tiempo)

Nomenclatura del Capitulo |

—|;UQD_2~_?~_I£|'|

5151

factor de frecuencia, mdlst m3™Y

generacion de calor en la ecuacion (1.28)nd%
namero de Biot ¥J(H/2)/k, adimensional
concentracién molar del reactivo, mofm
concentracion inicial del sistema reactivo, mél m
capacidad calorifica, J RgK™

nimero de Damkahler §H?AC;™oC ) /(4k €7), adimensional

energia de activacién de la reaccién, Jmol
espesor del molde, m

conductividad térmica, J hK™* st

constante de velocidad de reaccion, st m*™?

orden de la reaccion, adimensional

calor generado por la reaccién por unidad de vetyra ri#
constante universal de los gases = 8.3144 3 &l
temperatura, K

temperatura inicial del sistema reactivo, K
temperatura del fluido exterior, K
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NXXcC—. -

temperatura de la pared del molde, K

tiempo, s

coeficiente global de transferencia de calor;ZshK™
conversion adimensional €4-C)/Cy

coordenada espacial, m

coordenada espacial adimensional(¥/2)

Letras griegas:

a

B

y
AH;
ATaq
®

T

difusividad térmica %/(pC,), n¥ s*

= -AH/(pCp), K m* mol™*

energia de activacion adimensiondtARATaq)
entalpia de reaccién, J rifol

incremento de temperatura adiabatictt:Co/(pCp), K
temperatura adimensionall#ATyq4

tiempo adimensional = §4H?)t
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Capitulo Il

Métodos Numéricos

Mathemata mathematicis scribuntur.

Estrategia General de Solucion

Existen varios métodos para resolver numéricaméatecuacion (1.4) y las formas
adimensionales asociadas (1.18) que se explican €apitulo I. En el presente capitulo se
hace una breve exposicion de los métodos numéguesse emplearon para resolver las
ecuaciones (1.18) con sus condiciones asociadE3){(IL.22).

Por conveniencia se repiten aqui las ecuacion#&8)(1.

90 _o'0, dax
az. - aZZ dT (118a)

1

l_i
94X _pa ey( o) (- X) (1.18b)

dr

El lado izquierdo, junto con el primer término datlo derecho de la ecuacién (1.18a)
constituyen una ecuacion diferencial parabdlicaetaacion de conduccion de calor. El
segundo término es la generacion interna cuyo \edtix dado por la ecuacion (1.18b). Para
evaluar la ecuacién (1.18b) es necesario conocemaeratura@, y la conversionX. Estas
variables tienen un valor conocido al comienzomeblema £ = 0). Conforme transcurre el
tiempo, la temperatura cambia por efecto de la woeidn y la generacion interna (ecuacion
1.18a) mientras que la generacion interna depeada tmperatura y la conversion, dada por
la integral de la generacion interna. Por tantdrictmente, ambas ecuaciones deberian
resolverse simultaneamente. Sin embargo, para pleende métodos numéricos, conviene
considerar separadamente, en pequefios incremegasambios temporales y espaciales de
la temperatura.

Haciendo una expansién de Taylor en el tiempo \préesando los términos de orden
superior, se puede aproximar la primera ecuaciomgalio de:

2
AO :6 ®+AX 2.1)
AT  0Z% At

multiplicando porAz se puede calcular aproximadamente el incrementierdperatura que
sufre cada punto del sistema durante el pequeéo/aid de tiempar:
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2
AO=AT 662) S (2.2)
0Z AT

El valor deAX puede encontrarse integrando la ecuacion (1.18le) pequeiio intervalar,
considerando constantes la temperatura y la cadwers estimando cuanto cambian durante
el Ar. Si se utiliza algiin método para aproximar la\deta 6°0/6Z%, entonces es posible
encontrar la nueva temperatura en cada punto stelnsh mediante la ecuacion (2.2). Si la
temperatura en un punto en un tiempo dado se deaocomo®;, y la temperatura en ese
mismo punto pero un tiempir después se denomina coMe;, entonces:

©,,=0;+A0 (2.3)
Este es un esquema de diferencias finitas enneptie

En todos los métodos que se comparan en estedrabagmplea la ecuacion (2.3) para
“integrar” en el tiempo y un método de Runge-Kuyt#aa integrar la ecuacion (1.18b), como
se describe méas adelante. La comparacion es, tor &lo entre los diferentes métodos para
aproximar la segunda derivadd/67>. Para ello se utilizaron los métodos de diferencia
finitas, colocacion ortogonal y elementos finitgge se describen a continuacion.

Diferencias Finitas

Los métodos de diferencias finitas se basan eneypansion de Taylor para aproximar las
derivadas. Si se divide el dominio espacial en amunto de subdominios definidos por los
nodos equidistantes 0, 1,.N, y en cada nodo se hace una expansion de Tagltiene:

2 2
0,,=0, +[ 2|z +[ 2© az) , . (2.4)
oz z2 | 2
y
2 2
©4=6 - i AZ + 9 @2 (AZ) - (2.5)
9z z2 | 2

donde el subindice denota el nodo espacial. Sumando estas dos enmacidespejando la
segunda derivada y despreciando los términos dmardyor que dos, se obtiene:

2
070 ~ 0,720,100, (2.6)
0Z° (AZ)2
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combinando esta ecuacion con las ecuaciones (A28Y en la forma adecuada, se obtiene
una expresion en diferencias finitas para la eéuad.18a):

©n~0i _Oiy; —20; +0O, +(ij (2.7)
i

AT (AZ)? AT

parai=0,1,...N; j=0,1, ...
Si se supone que para el tiempel perfil espacial de temperaturas es conocidmners es

posible calcular el nuevo perfil de temperaturastiempo Az después, despejando de la
ecuacion (2.7):

0. =6, + A7O., 29, +e””)+Ax. . (2.:8)
i,j+l i,] (AZ)Z 1,]

Esta forma de resolver el problema se conoce caiferéncias finitas hacia adelante” o
“método de Euler”. Tiene la particularidad de seplieito, porque expresa la nueva
temperatura en cada noden términos de las temperaturas conocidas eroli@snvecinos-1
ei+l y de la generacion interna de calor en el nodouestion. Por el hecho de ser explicito,
este método es rapido y facil de programar. Sinaeg) se ha demostrado que tiene
problemas de convergencia aun sin la generaciémiat especialmente si no se cumple que el
cocienteAr/(AZ)? = § quede dentro del intervalo 05<< %. Si se cumple esta condicién, el
método tiene un error de discretizacion de orde@X)f] y en el caso particular en qée

1/6, el error de discretizacion es deA&Z("] [Carnahan, 1969, p.433].

Otra forma de escribir la ecuacion (2.7) es laisigie: la segunda derivada se aproxima en el
tiempoj+1 con lo que se obtiene:

ei,j+1_G)i,j _ ei—l,j+l_2®i,j+1+®i+1,j+1 +(AX) 2.9)
i

AT (AZ)? AT

parai=0,1,..N; j=0,1, ...

Este método se conoce como “diferencias finitasahairas” y tiene la caracteristica de ser
implicito, porque expresa la segunda derivada eninés de las temperaturas que estan por
calcularse. La diferencia fundamental entre la e@dma(2.7) y la (2.9) es la siguiente: en
diferencias hacia adelante se calcula la nuevadmthpa un incremento de tiempo después,
con base en las temperaturas del nodo en cuestiénlgs nodos vecinos, mas la generacion
interna de calor, evaluados todos en el tiempoahdin cambio, en diferencias hacia atras, se
calculan las temperaturas en el nodo en cuestias ge los nodos vecinos, teniendo en cuenta
la generacion de calor, de forma tal que despuésatemento de tiempo el perfil espacial de
temperaturas cumpla con la ecuacién de calor.r&étedo produce un error de/&G[+ (AZ)?]
[Carnahan, 1969, p.441].

! Por simplicidad en adelante se utiliza el simbisicen vez de %" incluso en los casos en que se trata de
aproximaciones.
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Otra posibilidad es combinar las ecuaciones (2(2)9) usando un factor de ponderacion para
cada una. Sep el factor de ponderacion para diferencias hacedaate, tal que & p < 1.
Entonces, el factor de ponderacion para diferer@asa atras sera () Utilizando el factor

8 = At/(AZ)* se obtiene la expresién implicita:

ei,j+1 - ei,j = 5|.p(ei—1,j - Zei,j + ei+1,j )+ (1_ p)(ei—l,j+1 - 29i,j+1 + ei+1,j+1)J + AXi,j (2.10)

Las ecuaciones de diferencias hacia adelante yahacds son casos particulares de la
ecuacion (2.10), cop = 1 yp = 0 respectivamente, por lo que en adelante tardral caso
general. Un caso de patrticular interés se obtieaadop = (1) = %2, que se conoce como el
método de Crank-Nicolson, cuya estabilidad no dépeales y tiene un error de discretizacion
de O[(A7)* + (AZ)?] [Carnahan, 1969, p.451].

La ecuacion (2.10) puede reescribirse en la si¢eitsrma, dejando las incognitas, es decir,
las variables con subindigel en el lado izquierdo de la ecuacion:

~ (- P)IO._, 1 +[1+ 20~ P)IIO, ;s = L~ P)IO,y 1 =

POO,_,; +(1-2pd)O, ; + pdo,,,, + X (2.11)

En un tiempo dado el lado izquierdo de la ecuaesta por calcularse, mientras que el lado
derecho es conocido. Esto puede representarsd@mia matricial:
A®,,, =BO, +AX, (2.12)

en dondé\ y B son matrices tridiagonales con elementos dados por

A=A Ll=-0-p)d (2.13a)
|A;]=1+20-p)o (2.13b)
B,]=[B.]= po (2.14a)

B |=1-2ps (2.14b)

para i =2, ...,N

Una vez calculados los avances de reaccion eregl/ao Az, utilizando las temperatur#y
en la ecuacion (1.18b), el vectaX; es conocido. El lado derecho de la ecuacion (x&2)
reduce entonces a un vector conocaia;on elementos:

[d,]=pdo,, + @-2pd)O,, + pdd,,,, +LX, (2.15)

para i =2, ...,N

y la ecuacion (2.12) se escribe en la forma:
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AO . =d (2.16)

j+l

que es un sistema &1 ecuaciones lineales cdi+1 incognitas, facilmente resoluble por un
método adecuado.

Condiciones en las Fronteras en los Métodos de Diémcias Finitas

Para resolver especificamente el sistema (1.18%(®s necesario completar la ma#iz el
vector d de la expresién anterior, para que aproxime adicnante las condiciones de
frontera. Esto se realiza de la siguiente forma:

Usando la ecuacion (2.10) en el centro del madldeQ) se tiene:
eo,j+1 _eo,j = 5|,p(e—1j - 26o,j + el,j ) + (- p)(®—1,j+1 - 260,j+1 + elj+1)J + Axo,j (2.17)

El nodo hipotética = -1 queda fuera del dominio del problema, percoladicion de simetria
alrededor d& = 0 (ecuacién 1.19) permite hacer la sustitucion:

o, =0, (2.18)

. J
con lo cual se obtiene:

[1+ 211~ p)d]eo,jﬂ -2~ p)561j+1 = (1_2p5)eo,j + 2pcel,j + Axo,j (2.19)

Esta ecuacion se utiliza para afadir elementos maalaiz A y el vectord. Asi, el primer
renglén de la matriA tendréa elementos:

A, =1+2(1-p)o y A, =-2(0-p)0o (2.20)
y el primer elemento del vectdrsera:
d, = (1-2pJ)Q,, +2pd0,; +AX,, (2.21)

La condicion de frontera en la pared del molde pusatenerse expresando la ecuaciéon (1.20)
en diferencias finitas hacia adelante y hacia atnd®omediando con el factor de ponderacion
p. Las expresiones que se emplearon en este trialesgm las siguientes:

[G_Oj — Oy ~O\
z), A7 (2.22)

Bil©, -0,)=Bi(0,-0,) (2.23)
donde el subindicp significa que la propiedad se evalla en la pdEédodoN es el que se
localiza en la pared. Combinando estas expresigrtesiendo en cuenta la generacion de

calor en la cercania de la pared se llega a lacgpuajue describe el incremento de la
temperatura en la pared:
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~ (- P)IO, .1 +[1+ - P)I+ (- pP)IBIAZ]O,, ,, =

pO_@N—Lj +[1_ po - pé_BiAZ]GNJ +JBIAZO, +AXN,] (2.24)

Con esta expresion se completan la marig el vectord de la ecuacion (2.16) mediante los
elementos:

Avan =—(L-p)o (2.25a)
Auina =1+ (- p) 3 (1+ BiAZ) (2.25b)
Ay = PGSO, +[1- pd(L+BiAZ)|®, , +SBIAZO, +AX,, (2.25¢)

Los métodos de diferencias finitas permiten tamhidizar malla variable, es decir, usar mas
nodos donde sea necesario, por ejemplo, donde ridiegtes térmicos sean mayores.
También es posible utilizar paso variable en emipie, de manera que los cambios de
temperatura nunca excedan cierto limite en los siod&in embargo, esto complica
apreciablemente la formulacion matricial del pralde Para fines de comparacion de los
diferentes métodos se decidio utilizar la formasicia en la que permanecen constantes los
incrementos en el tiempo y en el espacio.

Residuos Ponderados

Existen algunos planteamientos alternos al de atifgas finitas para resolver la ecuacion
(1.18). En general, excepto en diferencias finitas, métodos utilizados para resolver la
derivada temporal difieren de los empleados padetevada espacial. Por ejemplo, es comun
la utilizacion de un método de Euler modificadourmo de Runge-Kutta, para la derivada
temporal, mientras se utiliza colocacion o elemefitatos para la segunda derivada espacial.

A continuacion se presentan los conceptos generalativos al método de los residuos
ponderados, para luego aplicarlos concretamergesallicion de la ecuacion (1.18), mediante
colocacion ortogonal y elementos finitos, en larfarcomo se realizé en el presente trabajo.

Considérese una ecuacion diferencial con valoréa antera de la forma:

Lu)=f (2.26)
en dondel es un operador diferencial,yy f son funciones de la variable independiente,
digamosx. Supongase que el dominio del problema esta nadla en el intervalo [0,1] y
que se tiene la cantidad necesaria de condicioné®utera exx = 0 yx = 1. Existen métodos
de aproximaciéon en los cuales se propone una solymra la ecuacion diferencial, que son
de la forma:

V(X) = ici R..(X) (2.27)
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dondev es la solucion aproximadg,1(x) es un polinomio previamente determinado, de grado
i-1 enx, y ¢; s una constante asociada con cada polinomio,\valgo se determina mediante
el método numérico en cuestion. El uso de polinsmara aproximar la solucion es deseable,
porque en general el manejo de funciones algelsradsamas simple que el manejo de
funciones trascendentes.

Si se conociera la solucion exacta de la ecuad®®6) se cumpliria la ecuacidru)-f = O.
Sin embargo, dado gue por su naturaleza polindbmica es sélo una aproimaa u, la
sustitucion dev en la ecuacién diferencial (2.26) produciria utovarobablemente diferente
de cero. Esta cantidad se define como el residuo:

R(X) = L(v) - f (2.28)

El residuoR(x) es, por tanto, una forma de medir la discrepaqa&existe entre la solucién
exactau(x), en general desconocida, y la solucion aproximéga Un método para resolver
la ecuacion (2.26) mediante la aproximacion (2@@dépablemente deberia tratar de encontrar
los valores de las constantgstales que minimizaran el residuo en todo el doonitel
problema. En el método denominado “residuos pondsiase propone hacer cero el residuo
en un tipo de promedio mediante una integral em telddominio. Si dicho dominio se
encuentra normalizado en el intervalo [0,1], laaetdn fundamental del método es:

[[W(R()dx=0 (2.29)

En donde las funcioned/(x) son factores de ponderacion que permiten darrgkaed al
método. El significado del término “residuos poradiers” es obvio a partir de la ecuacion
(2.29). Existen varios métodos particulares, queasacterizan por la forma como se definen
los factores de pes®/(x). La definicidn de estos factores permite plantearas ecuaciones
independientes, de la forma (2.29) para con ekdsrohinar los parametras de la ecuacion
(2.27). Dos de estos métodos, de interés en ebmieesrabajo son el método de colocacion y
el método de Galerkin.

Colocacion Ortogonal
En el método de colocacion los factores de pesmmrsan como deltas de Dirac, es decir,
toman un valor infinito si se evaltan en ciertoatpa predefinidos —los puntos de colocacién

Xi— Yy cero si se evalluan en cualquier otro punto [$n®77, p.322; Villadsen y Michelsen,
1978, p.78]. Por tanto, en el método de colocas@tiene:

W(X) =(x-X) (2.30)

La sustitucién de la ecuacién (2.30) en la (2.28¢dmo resultado que el residuo sea cero en
los puntos de colocacion:

R(x)=0 i=1--,N (2.31)
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En este método los puntos de colocacion se es@rpérariamente. Si se escogdmuntos

de colocacion, es posible formuldrecuaciones del tipo de la (2.31) que permitenuav
valores dec; de la ecuacion (2.27). A medida que se tiene upomaumero de puntos de
colocacién, la solucion es mas exacta en un mayarero de puntos en el dominio. Sin
embargo, el residuo puede ser muy diferente de eardos puntos que no son los de
colocacion. Se sabe que el método de colocaciGnp e ha expuesto hasta ahora, no da
buenos resultados para problemas del tipo que cuggapen comparacion con otros métodos
[Villadsen y Michelsen, 1978, p.85]. Sin embargotese que en general la ecuacion (2.31),
que no tiene integrales e implica solo la evaluaciél residuo (es decir, la evaluacion de un
polinomio mas la funciof(x)), es mucho mas simple que la (2.29) y, por taagte método es
relativamente facil de programar.

En el otro método de residuos ponderados que sendi@ionado, el de Galerkin, se
consideran como factores de ponderacion las fuasitbase que se utilizan en la expansion
polindbmica [Ames, 1977; Villadsen y Michelsen, 19/or tanto, en el método de Galerkin:

ov
W (X)=— =P (X
(=55 =RK (2.32)
Sustituyendo la ecuacion (2.32) en la (2.29) sepbtla expresion:
[LRLOORNX=0  i=1N (2.39)

con lo cual se obtienen tantas ecuaciones indepetedi del tipo (2.33) como constantese
tengan por determinar. Las integrales de esta gEguao siempre se efectian facilmente en
forma analitica. Un punto “en contra” del métodoGkderkin, respecto del de colocacion, es
esta dificultad. Sin embargo, para problemas g¢m @bordado en el presente trabajo, el
método de Galerkin ha probado ser muy efectivaaemihimizacion del residuo [Villadsen y
Michelsen, 1978, p.85]. De aqui la convenienciash este método.

Una forma de solucionar el problema de la integradlitica es aproximarla numéricamente
mediante cuadraturas. Una cuadratura es una suana®rla funcidbnF(x) que se quiere
integrar, evaluada en ciertos puntgsy multiplicada por ciertos factores de ponderacion
apropiadosw;:

1 M
[ WO (x)dx= Y wF(x)) (2.34)
j=1
en dondeM es el nimero de puntos utilizados en la cuadratara aproximar la integral.

La adaptacion de la ecuacion (2.33) a la (2.34dywe la expresion:
M
I;Pi_l(X) R()dx=> w, R(x,) =0 i=1....N (2.35)
j=1

Se ha demostrado queR{X), 0 W(X) en la ecuacién (2.34), tiene la forfgl-x)’, es decir,
tiene al menos una raiz &= 0 y/ox = 1, entonces los puntos Optimos para las cuadsatu
son las raices del polinomio de Jacobi de gMddasociado con los valores dey S. Estos
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polinomios tienen todas sus raices reales, distynen el intervalo [0, 1]. Por otro lado, todos
los factores de pesg en la cuadratura son mayores que cero [Villadséiciielsen, p.115].

Si el nimero de nodos en la cuadratidages igual al nimero de incognitas por determinarse
G, es decirM = N, entonces, como todos los factores de peso soonrggmygue cero, la Unica
forma de que se cumpla la igualdad del lado deréehla ecuacion (2.35) es que se cumpla
también la siguiente condicion:

R(x,)=0 j=1---,N (2.36)

Esta ecuacion es idéntica a la (2.31) que se dgmupel método de colocacion, excepto que
los puntos de colocacion, en vez de ser arbitragos las raices del polinomio de Jacobi
asociado con el problema. De esta forma se llega método que combina las siguientes
ventajas: a) tiene la simplicidad practica del rdétde colocacién, mientras que b) conserva
muy aproximadamente la exactitud del método deridaleComo los polinomios de Jacobi
cumplen una relacion de ortogonalidad, este métadibe el nombre de “colocacién
ortogonal”. Ha sido utilizado exitosamente paradaicion de una variedad de problemas de
ingenieria quimica, incluyendo ecuaciones no leealFerguson y Finlayson, 1970;
Finlayson, 1974].

Una de las ventajas que presenta el método deamidmcortogonal es que las condiciones de
frontera pueden ser incluidas en el polinomio quatsiza para obtener la solucion. Esto hace
que el “trabajo” de calculo se centre en la obtamcie los coeficientes de los polinomios para
que aproximen la solucién dentro del dominio, sadhdeque autométicamente cumplirdn las
condiciones de frontera. Por ejemplo, la condiciten frontera (1.1990/0Z = 0, puede
“interconstruirse” en un polinomio de grado parZerEs decir, cualquier polinomio de grado
par enZ tiene pendiente cero éh= 0 y, por tanto, cumple automaticamente dichalwddn

de frontera. Por esta razon, en el presente trabajaitilizan polinomios de grado par,
simbolizados poPi(Z?).

Otra de las caracteristicas de la colocacion onalges que permite resolver el problema en
términos de la variable dependiente evaluada epuntos de colocacion, en vez de tener que
evaluar los coeficientes de la ecuacion (2.27). Esto se hace de la sigufentna [Finlayson,
1980; adaptado de p.76 y ss.]: la solucién aprodanesta dada por la ecuacion (2.27) en
forma general. Para trabajar con polinomios de@ tjpe se utilizan en el presente trabajo, se
toma en cuenta la condicion de frontduédx = 0 enx = 0. Por tanto, se usaran polinomios de
grado par. Para incluir la condicién de fronteraer, se requiere afadir el factorx@-para
que una raiz quede &rF 1. De esta forma se tiene:

v(x*) = (1- xz)i ¢, P (x%) (2.37)

esta expresion puede escribirse también en la forédsasimple:

N+1

v(x?) = Zd‘ X2 (2.38)
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En esta ecuacién son desconocidadltel constanted, y el valor dev(x®). Sin embargo, si se
evalla la expresion en Idé+1 puntos de colocacién (las raices del polinongaldcobi de
gradoN+1), pueden plantearse Id$1 ecuaciones:

N+1
Vo) =207 =L N+ (2.39)
i=1

Esta ecuacion puede expresarse en notaciéon magticia forma:
v =Qd (2.40)

en dondev es el vector de soluciones aproximadas en losoputé colocacionQ) es una
matriz deN+1 x N+1 con elemento%);; = ><,-2"2 y d es el vector de coeficientes por
determinarse. La ecuacién (2.40) sigue teniendo médgnitas de las que es posible
determinar. Sin embargo, es posible evaluar las/atkas en los puntos de colocacion v,
mediante ecuaciones similares a la (2.39) parddasadas, obtener las ecuaciones:

3_" - cd (2.41)
X

d’v _

~s=Dd (2.42)

en donde la matrig tiene elemento€;; = (2-2)x°", la matrizD tiene elementoB;; = (2-
3)(2-2)x** y los elementos de los vectorabv/dx y d?v/dx®* son las derivadas
correspondientes evaluadas en los puntos de cidoca

Las expresiones matriciales (2.40) a (2.42) reptase 3+1) ecuaciones en Mt1)
incégnitas. Las incognitas sdi+1 valores del, N+1 valores de; y N+1 valores de cada una
de las derivadas evaluadas en los puntos de cadoacd®ara poder resolverlas, se combinan
con la ecuacion diferencial evaluada enNa<dl puntos de colocacién, con lo que se tienen
otrasN+1 ecuaciones para resolver el sistema.

En la practica esto se hace de la siguiente focorap lo que se quiere obtener son los valores
dev(x) y no el vectod, de la ecuacion (2.40) se puede despejar:

d=Q'v (2.43)
y sustituir en las ecuaciones (2.41) y (2.42) pétaner:
av _ CQ'v=Av (2.44)
dx
d®v _
42 - PQv=Bv (2.45)

El operador diferencial,, de la ecuacién (2.26) suele ser una combinaaidlosi operadores
1, d/dx y d%dx’ operando sobreix). En caso de existir derivadas de mayor orden, el
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procedimiento anterior puede extenderse cuantoeszsario. Entonces, las ecuaciones (2.44)
y (2.45) se sustituyen en la ecuacién diferenamalaeforma que dicte el operadby con lo
cual se obtiene un sistema Mel ecuaciones eN+1 incognitasy;, que son la solucion a la
ecuacion diferencial en los puntos de colocacion:

Lv =f (2.46)

En esta ecuacion la matiizesta compuesta por los elementos necesarios deatasesA y

B de las ecuaciones (2.44) y (2.45) y el vettbene elementof;), es decir, es la funcion
f(x) de la ecuacidon (2.26) evaluada en los puntosoflecacion. Si después de resolver el
sistema (2.46) se requieren los resultados en gulifterentes de los de colocacion, es posible
obtenerla mediante el uso de la ecuacién (2.43) palcular el vectod, dado quev ya es
conocido y, posteriormente, se sustituye en la@éng2.39), junto con los valores gen los
cuales se desee calcular la solucion aproximada.

La matrizL generalmente no tiene elementos diferentes dentex® simétrica y puede tener
elementos de muy diversa magnitud. Por esta razgiwviene utilizar un método de
eliminacién gaussiana con pivoteo parcial paralacdn del sistema (2.46).

Colocacion Ortogonal en la Ecuacion de Calor

Aunque existen métodos de colocacion ortogonal pacdlemas de valores iniciales, el

método descrito en la seccidén anterior se aplitécesnente a problemas de valores en las
fronteras. Sin embargo, es posible adaptarlo mm@lver la ecuacion de calor con generacion
interna, haciendo una combinacién con algun méfmta integrar en el tiempo, como se
menciond al principio de este capitulo.

Volviendo a la ecuacion (2.1) que es la que serguasolver, se tiene:

2
AO :6 @_I_AX (2.1)
AT 0Z? At

Expresando la cantidati® en la formaA® = ©;-0O;.;, en donde el subindigese refiere al
nodo temporal, la expresion anterior puede essgl@n la forma:

— 2
© -9, _00 AX (2.47)
AT 0Z? Ar

y reacomodando,

0’0 _ 2.48
AT — | +0, =0, +AX (2.48)
0Z° ).
J
la cual expresa el perfil espacial de temperatera®l tiempo actugl, en funcion de las
temperaturas en el tiempo anteriptl, y de la generacion de calor correspondienteea es

intervalo de tiempo. La expresion (2.48) tiene danfa de la ecuacion (2.26)(®) = f,
considerando:
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62
E—Ar(022j+l (2.49)

f=0,,+4X,, (2.50)
Utilizando la ecuacién (2.45) en la (2.49) y éstdae(2.48), se llega a la expresion matricial:
(I-atB)O, =@ +AX, (2.51)

en dondel es la matriz identidad y los element®s de los vectores corresponden a las
temperaturas evaluadas en los puntos de colocddita.vez que se tiene la matBzde la
ecuacion (2.45) es posible obtener la mdtri@e la 2.46) para el problema formulado en la
ecuacion (2.1), que tendra elementos de la sigufentna:

L, =-ArB i Z ] (2.52a)
L, =1-A7B, i,j=2---,N+1 (2.52b)
Por otro lado, el vectdrcorrespondiente a la ecuacion (2.46) tendra eltosete la forma:

f = [@i’j_l +Axi,j—1] i=1..N+1 (2.52¢)

donde el subindicg-1 representa la evaluacion de las propiedades| erod® temporal
inmediatamente anterior.

Condiciones en las Fronteras en el Método de Colagan Ortogonal

Como se mencion6 anteriormente, la condicion detéra en el centro del mold&®/6Z = 0
puede incluirse en el tipo de polinomios que sécati en la colocacion. El uso de un
polinomio de grado par ef garantiza el cumplimiento de dicha condicion. badicién en

Z =1 es0B/0Z = Bi(0,-Ons1). Esta ecuacion puede escribirse en la forma:

(a_ej +BIO,, =BiO, (2.53)
0Z )74

Debido al uso del factor (#3 en la ecuacion (2.37), que serdZf}-en este casdZ = 1
corresponde al punto de colocachl. Por otro lado, la ecuacion (2.44) relacionpriemera
derivada espacial con las temperaturas en los guthtocolocaciéon en todo el dominio
espacial. La matriA en dicha ecuacioén, operando sobre las temperatmrass nodos,
produce los valores de las derivadas en cada Aaioando Unicamente la ecuacikinl del
sistema representado por la expresion (2.44), gua gue produce la derivada en el nodo
Z =1, se tiene:

00
[Ej - AN‘fllel + AN+J.2®2 teeet AN+:LN+1ON+1 (2-54)
N+1
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Sustituyendo el valor dé®/0Z dado por esta ecuacion en el primer término decilecion
(2.53) se obtiene:

A\HL]_O]_ + AN+1,2(92 oot (A\l+l,N+1 + Bi)@N+1 = Bi@a (255)
Para hacer que se cumpla la condicion de fronteta= 1 la ecuacion (2.55) sustituye a la

ecuacionN+1 del sistema expresado por la ecuacion (2.5)tdo, el renglorN+1 de la
matrizL para el sistema en cuestion tendra los elementos:

Lot = Auens i=1--,N (2.56a)

LN+1,N+1 = AN+:LN+1 + BI (256b)

Estos elementos sustituyen al renglérN+1 de la expresion (2.52b). Ademas el lado derecho
de la ecuacion (2.55) corresponde al elemBhtb del vectorf dado por la ecuacion (2.52c):

fo.. =BiO, (2.57)

Por tanto, esta expresion se sustituye en el elerhsii de la expresion (2.52c).

Generacion de las Matrices A 'y B para Colocaciéon Gogonal

Las ecuaciones (2.44) y (2.45) definen las matiicgsB requeridas para construir la matriz
L. Lo Unico que se requiere para construir ambasiceatson las raices del polinomio de
Jacobi de gradoN2 multiplicado por el factor (Z?), para resolver el problema cbhpuntos
de colocacion interiores, mas la pared.

Los polinomios de Jacobi pueden deducirse de ¢&idel de ortogonalidad que los define, o
de la ecuacion siguiente [Villadsen y Stewart, 1967

Pi(ZZ):F(—lH

N
N

,sz (2.58)

en dondeF representa la funcién hipergeométficea tabla A.1.1 del Anexo | contiene los
coeficientes de los polinomios que se utilizaranaduerdo con la forma siguiente:

P(Z%) =@-2%)(@1-bZ*+cZ*-dZ° +... (2.59)

Notese que el primer término siempre es 1 y quesigisos de los demas términos se van
alternando.

Para generar las matric® Q*, C y D, necesarias para calculary B, asi como para generar
estas Ultimas, se uso el programa que se encuamghAnexo Il. Este programa fue escrito
en Turbo Basit Los elementos necesarios de estas matrices seergran como datos

2 Para una explicacion de la funcién hipergeoméyritanomenclatura, véase por ejemplo Kreyszyg7T1.9
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(“data”) en el programa principabOLICOMP.BAS, en el Anexo lll, dentro de la subrutina de
colocacién ortogonal.

Elementos Finitos

El método de elementos finitos es otro de los casoculares del método de los residuos
ponderados. Se presenta primero una exposicionrimptos generales y después se formula
el problema particular objeto del presente trabajo.

En el método de elementos finitos se obtiene umaci®m aproximada del problema de
valores en la fronterh(u) = f, mediante una serie de funciones conocidas, medetadas,
®@;, multiplicadas por constantes a determinar mediahinétodog;, en forma semejante a la

ecuacion (2.27):
N+1

V(x) = 6P (%) (2.60)
i=1
Las funcionesb; reciben el nombre de “funciones base” y cumplesidgaiente condicion:
®, (%) =9 (2.61)

en donde&jy; es la delta de Kroneckerxy son los nodos en que se desea obtener la solucion
aproximada. La ecuacion (2.61) expresa que lasidoes base tiene el valor 1 en un solo
nodo (donde se cumple= k) y cero en todos los demés. Esta forma de ddéimifunciones
base tiene la ventaja de que simplifica la intdgmién de los resultados, es decir, cada
coeficientec; de la ecuacion (2.60) equivale a la solucién apraga en el nods:

v(x)=¢ (2.62)

Una forma sencilla de hacer que se cumpla la e@ng@.61) es subdividir el dominio del
problema en un conjunto de pequefios subdominiosidie$ por el intervalo existente entre
un nodo y el siguiente. Esto requiere haber defimppdeviamente en qué puntos se desea
obtener la solucion o, alternativamente, defingual criterio para seleccionarlos. Cada uno de
estos subdominios recibe el nombre de “element® nqui se deriva el nombre del método.
Esto facilita la definicion de las funciones base frozos, entre un nodo y su vecino, 0
incluyendo mas nodos si esto es necesario pamairdedimpletamente la funcion base, de tal
forma que cada funcidon cumpla la ecuacidon (2.6BndgBalmente las funciones base valen
cero en todo el dominio del problema, excepto enelementos contiguos al nodo con que
estan relacionados.

Por ejemplo, la funcion base mas simple esta costaymr dos rectas: una que va del nedo
1, donde vale cero, hasta el naddonde vale uno, y otra que va del noddonde vale uno,

al nodoi+1, donde vale cero. En los intervalos X1 y X > Xi+1 esta funcion base vale cero.
Este ejemplo muestra que es posible usar funcibags muy sencillas, como polinomios de
grado pequefio, para obtener la solucion aproxirdatitipo (2.60). Por tanto, una diferencia
importante entre el método de colocacion ortoggrellde elementos finitos es que, mientras
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en aqueél se utiliza un solo polinomio de graddl+A(), valido en todo el dominio, en
elementos finitos se utiliza un gran numero de npoliios de grado pequefio, validos
Gnicamente en el subdominio que les corresponde.

Como se mencion6 anteriormente, dentro del métedoesiduos ponderados existen varios
métodos para determinar las constactede la ecuaciéon (2.60). El método que se uso en el
presente trabajo fue el de Galerkin, en el cuéiese el residuo ortogonal a Ibs-1 funciones
base:

j:R(x)chdx:o K=1-- N+1 (2.63)

Utilizando la ecuacién (2.60) en la definicién desiduo (2.28) y sustituyendo en la (2.63) se
obtiene:

J, [L&C@i(x)]‘ f(x)}"kdxzo k=1 ,N+1 (2.64)

Las N+1 ecuaciones (2.64) pueden utilizarse para detamiasN+1 incognitasc; bajo el
criterio de Galerkin. La solucion de este sisteraquiere la seleccion de un operador
diferencialL en particular y operarlo sobre la solucién apr@adm dada por la sumatoria de
las funciones base. Este proceso da como resultadistema de ecuaciones de la forma:

1 . 1

Uo(expresmren Py CDk)dx}ci = IO f(X)P, dx (2.65)

coni, k =1, ...,N+1. Este conjunto de ecuaciones puede expresatad@ma matricial:
Kc=F (2.66)

Una vez definido el operaddy; todos los elementos de la matkzson conocidos, asi como
los del vector. El vector de incognitag, de acuerdo con la ecuacion (2.62), representa la
solucion aproximada, evaluada en los nodos.
Para concretar la formulacion de este sistema cradfres necesario escribirlo en términos de
la ecuacion de calor con generacion interna.
Elementos Finitos en la Ecuacion de Calor
Para adaptar la ecuacidufu) = f a la resolucién del problema de conduccion derczin
generacion interna mediante elementos finitosgetigplena vigencia las ecuaciones (2.47) a
(2.50) que se dedujeron para el método de colataxidgonal. Sustituyendo las expresiones

(2.49) y (2.50) en la (2.64) se tiene:

(2.67)

[0 {—Ar(ai;(zz)j + 9(2)} ®,(2)dz=[(0,,+X,,)®,(2) dZ

k=1, ..,N+1
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en donde el subindigel representa las propiedades evaluadas en elteogioral anterior y
O(2) represente la distribucion espacial de tempexatdada por:

02)=0.0,2) (2:68)

i=1

En esta expresion 1&; son las temperaturas aproximadas en los nodoktemg@o actual,
es decir, son constantes por determinarse, anadolgas; de la ecuacion (2.60).

Integrando por partes el término de segundo ordda ecuacion (2.67) se obtiene:

ae(Z)

1| 00(Z) 0P, (2) _
0 ATJ.O[ oy +e(2)¢k(2)}dz_ (2.69)

[[o.+ax,)o,@)0dz
k=1, ..,N+1

El primer término de la expresion anterior perrataplicacion de las condiciones de frontera
00(2)/I0Z = 0 enZ = 0 yoO(Z)/I0Z = Bi(®+-0p) enZ = 1. Con esto, y usando la ecuacion (2.61)
para el valor d@y, el primer término de la ecuacion (2.69) se catwien:

-~A7BI(©, -0©,) (2.70)

en donde el subindice significa que® se evalla en la pared, es decir, es el valo® de
obtenido enZ = 1. Diferenciando la expresion paba (2.68) para emplearla en la ecuacion
(2.69) se obtiene:

%:%@,M 2.71)
z = oz

La sustitucion de las ecuaciones (2.68), (2.702.¥1) en la (2.69) da como resultado un
sistema de la forma (2.6640 = F, con elementos:

K, =j1 ar 920\ 9P +®d, |dZ (2.72a)
T do 0Z )\ 0z '
© =06, (2.72b)
F = (0. +aX,,)0,dz+A7Bi(O, -0, )3, (2.72¢)

La matrizK se conoce como la “matriz de rigidez” y el vedtazomo “vector de fuerzas”, por
razones historicas relacionadas con la aplicacéastie método a la mecanica de estructuras.
En este sistema ya estan incluidas las condicialeedrontera. El subindicej para la
temperatura significa la propiedad obtenida enoelonespacial y el tiempoj. La delta de
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Kronecker en la Ultima ecuacion es para hacer dtimaltérmino aparezca solo en el
elementaN+1 del vector, para incluir la condicion de frontera en la pared

Las integrales del sistema (2.72) pueden resoharderma analitica 0 mediante cuadraturas.
En general, es posible hacerlo por métodos nungsitopérdida de exactitud. Sin embargo,
en el presente trabajo dichas integrales fueroluaglas analiticamente.

El hecho de que las funciones base estén defiredaforma semejante dentro de cada
subdominio da lugar al concepto de funciones béseales”, semejantes dentro de cada
elemento y a una pequefia matriz “local” asociada cada elemento. Cada una de estas
matrices es muy semejante a todas las demas ypstpsgicion en forma adecuada da lugar a
la matriz “global” del sistemaK(). Por ahorro de espacio no se detalla aqui ladg@&special
para la construccion de las matrices, que es earsiita del método de elementos finitos. En
las secciones siguientes se mencionan sélo loseates) de las matrices y los vectores
locales. Los elementos de la matriz gloKaly del vectorF que fueron empleados en este
trabajo pueden consultarse en el listado del prograrincipal POLICOMP.BAS, que se
encuentra en el Anexo lll.

Funciones Base Lineales

En el presente trabajo se utilizaron tres tiposudeiones base: lineales, de segundo grado y
polinomios cubicos de Hermite. A continuacion seehana descripcidn de estas funciones
base en la forma como fueron empleadas.

Aunque el método de elementos finitos permite ilifacla utilizacion de nodos con
separacion variable, en todos los casos los noelatefinieron en forma equidistante, para
facilitar la comparacién entre los métodos numéridoa distancia que separa dos nodos
aparece en la definicion de todas las funciones,lfa® lo que se utiliza la letfapara esa
distancia. Como el domino del problema es en a@rvwaio [0,1], la relacion entrb y el

numero de elementol, es:

1
h"ﬁ (2.73)

Las funciones base lineales constituyen el caso simaple de aplicacion del método de
elementos finitos. En algunos casos puede demsstlarequivalencia entre las expresiones
que resultan en este método y las que se obtienehde diferencias finitas.

Los elementos construidos con base en funcionealés incluyen dos nodos, uno en cada
extremo del subdominio en que son validos. Dos s&dm suficientes para trazar dos rectas
que cumplan con la ecuacion (2.61) y estan dadalepgiguientes funciones base locales:
_Z . Z
®, =4 D, _1_F (2.74)

y las derivadas de estas expresiones, para uiizar las ecuaciones (2.72) son:
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0P, 1 oD

o _4 (2.75)
0Z h 0Z
La sustitucion de las expresiones (2.74) y (2.78pg2.72) da como resultado la matriz local,
de 2x2, asociada a cada elemento finito, con tpgemtes elementos:

3AT +h? -B6AT+h?

3h 6h

(2.76)
—-BAT +h? 3AT +h?
6h 3h
y los siguientes elementos en el veéior
h
F, = 6[2(911—1 +Axlj—1)+ (®2J—1 +AX2,]—1)]

(2.77)

F, :g[(elj—l +AX1j—1)+ 2(@2,1—1 +AX2,j—1)]

Al ensamblar la matriz glob# con estos elementos mas la condicion de frontefaida en
la ecuacion (2.72) se obtiene una matriz tridiagaolea (N+1)x(N+1) (cfr. Anexo Il en la
seccion de elementos finitos).

Funciones Base Cuadraticas

Las funciones base cuadraticas tienen la ventajgudeproducen una mejor aproximacion,
pero en cambio requieren mas trabajo de coOmputqupocada elemento comprende tres
nodos: uno en cada extremo del elemento y otronaitked. Esto es debido a que se requieren
tres puntos para trazar una parabola. Por otro, ladisten tres formas de plantear estas
parabolas de tal forma que cumplan con la ecud@i®i). Las funciones locales son:

.3 2 _4_ 4 1 2 (2.78)
D, _1—Ez +Fz2 P, _EZ _FZZ P, __EZ +Fz2
y sus correspondientes derivadas:
%:—§+iz %:ﬂ—iz %:—1+i (279)
0Z h h? 0Z h n? 0Z h h?
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La sustitucion de las ecuaciones (2.78) y (2.79kaescuacion (2.72) produce los siguientes
elementos para la matriz local:

2h? +35AT h? —40AT -h?+10A7T
15h 15h 30h

h? — 40AT 8h? +80AT h? —40AT (2.80)
15h 15h 15h

-h?+10A7T h? —40AT 2h? +35AT
3Ch 15h 15h

y los elementos para el vector local:

F = 3%[4(@1.j—1 +Axlj—1)+ 2(92,1'—1 +AX2,J'—1)_ (934—1 +AX3'j‘1)]

F, = %[(elj_1 +AX, L) +8(0, L, +1X, )+ (0, . +AX,, )] (2.81)

F; = 3_2[_ (Olj—l +AX1,,--1)+ 2(62,1—1 +sz,j—1)+4(e3,i—l +AX3’]-_1)]

La composicion de la matriz globa, a partir de los elementos dados por las expresion
(2.80) y (2.81), mas la condicidn frontera incluatala ecuacién (2.72) produce una matriz de
(2N+1)x(2N+1) elementos en cinco bandas. Véase el Anexonlllaeseccion de elementos
finitos de segundo grado para composicién exactagimatrices.

Funciones Base Cubicas de Hermite

Los polinomios cubicos de Hermite comprenden dakosgor cada elemento y se pueden
formular cuatro funciones dentro de cada uno deselDos de las funciones aproximan la
funcioén original y las otras dos su derivada, edrdexisten dos funciones que cumplen la
condicion (2.61), que establece que el valor esamoierto nodo y cero en todos los demas,
mientras que su derivada vale cero en todos logsadtbr otro lado, los otros dos polinomios
cumplen la condicion de que valen cero en todoswtmos, pero su derivada valé Bn el
nodo que les corresponde. De esta forma es pogjsear con gran precision no solo los
valores de las funciones en los nodos sino quaylgimeamente, se ajustan los valores de la
primera derivada espacial, obedeciendo tambiéntafio de Galerkin.

Una diferencia importante entre el método de eléosefinitos con polinomios de Hermite y
los otros dos mencionados anteriormente es la guiescribe a continuacion. El sistema de
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ecuaciones que se construye con la matiz glohad t4\+1) incognitas Nl+1 valores de la
funcién yN+1 valores de la derivada). Sin embargo, como édagifunciones de Hermite se
utilizan para ajustar las derivadas espacialespmocexisten dos condiciones de frontera
dadas, precisamente, como derivadas espacialestargse de las R+1) incégnitas que se
tendrian, dos ya son conocidas o pueden formulanséérminos de los valores de las
funciones. Por tanto, es posible eliminar dos dounas y formular un sistema corN2
incégnitas. El efecto que se busca al hacer estsmdisminuir el tamafio de la matriz, sino
interconstruir las condiciones de frontera en Ueciones base.

Las funciones base locales, utilizando polinomes$idrmite, son:

CD(l)Zl—%ZZ +£Z3 @(2):12_322 +iz3
h h?® h h? h®
(2.82)
—_ 3 2 2 3 — 1 2 1 3
Pt TS PeTTR Tt

De estas funcionesh) y @) son las que aproximan la funcion, mientras dyg y &)
aproximan la derivada espacial. Sus derivadas smorelientes son:

0P, 6 .6 0P, 1 4 3

=— 274272 =2- 274272
Z hn 2Z h n°n
o ) (289
6_ 6 2_ 3
3) _— (4) _
—0-57_27 Two_f7437
Z h2° h 2Z h° h

Con estas definiciones y utilizando la ecuaciéiiZpse obtienen los elementos de la matriz
local:

13h? +42AT 11h? + 21AT Oh? —84AT -13h? +42AT1
35h 210h 70h 420h
11h? + 21AT h? +14AT 13h% - 42A1 -3h? -14AT
210h 105h 420h 420h
(2.84)
oh? -84AT 13h? —42AT1 13h? + 42A1 -11h? - 21AT
70h 420h 35h 210h
-13h% +42AT1 -3h? -14At1 -11h? - 21AT h? +14AT1
42Ch 42Ch 21Ch 10Eh
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y los elementos del vector local:

F, _—[156( Oy, +AX, )+ 220, +54(0, , +AX, ,)-130) ]

F2:4L20[22( Oy +OX, L)+ 40, +13(0,,, +AX, )36, ]
(2.85)

Fy = [54( 11—1 +AX1, 1)+13@11 -1 +15d®2;—1 x2,j—1)_ 229'2,1—1]

420
Fs ‘_[ 13( O +AXy, 1) 30, - 22(92,1'—1 +sz,,-_1)+ 49’2,1'—1]

en donde la variabl®; ;_, indica el valor de la derivada espacial de |a &natura en el nodo

i, obtenido en el tiempo anterigrl, por medio de las funciones que aproximan ladéa.
La relacion que existe entre los resultados quebsenen al resolver el sistema de ecuaciones
y la derivada espacial esta dada por las ecuac{@r&?) y es:

90, AP,
oz @ h(a_zJ (2.86)

La combinacién de esta matriz y vector locales, la&ondicion frontera que aparece en la
ecuacion (2.72) se utilizan para armar la matit weetor globales que aparecen en el Anexo
lll, en la seccién de elementos finitos con polimmsrde Hermite.

Nomenclatura del Capitulo Il

Las negritas, en el texto, denotan matrices o vesto

A matriz que relaciona la primera derivada con teciiin, en colocacion ortogonal
B matriz que relaciona la segunda derivada conrleiém, en colocacién ortogonal
Bi namero de Biot XJ(H/2)/K, adlmensmnal (cfr. Capitulo I)

C matriz con elementds;; = (2- 2)xJ , en colocacion ortogonal

D matriz con elementds;; = (2-3)(2- 2)x,2' en colocacién ortogonal

Da  numero de Damkoéhler €H ACQ’lpCp)/(4k e””), adimensional (cfr. Capitulo )

F vector “de fuerzas” en elementos finitos

h distancia entre nodos, en elementos finitos

K matriz “de rigidez” en elementos finitos

L matriz “compuesta” para colocacion ortogonal

L operador diferencial

N+1 namero de nodos espaciales, incluyendo el cgritrgared
n orden de la reaccién, adimensional

39



p factor de ponderacion hacia adelante en difersritidas
P.1(X) polinomio de grado-1 enx

Pi(Z%) polinomio de grado par ef) para colocacion ortogonal

Q matriz de elementdd;; = x*, en colocacion ortogonal
R(x) residuo al usar la solucion aproximada en la@onadiferencial
v(X)  solucién aproximada a una ecuacion diferencial

W(x) factor de ponderacion en residuos ponderados

W, factor de ponderacion en una cuadratura

X conversion adimensional €4-C)/Cy

X; j-ésima raiz de un polinomio usado para colocacitogonal
Z coordenada espacial adimensional(¥/2)

Letras griegas:

y energia de activacion adimensiond4RAT,q) (cfr. Capitulo 1)
AZ  distancia adimensional entre dos nodos espac@estante)
At incremento de tiempo adimensional (constante) Gdpitulo 1)
) = At/(AZ)?, cociente utilizado en diferencias finitas

Ji funcion delta de Kronecker

o(x-%) funcién delta del Dirac

(C] temperatura adimensionall#AT,q (cfr. Capitulo I)

T tiempo adimensional = {H?)t (cfr. Capitulo 1)

D; i-ésima funcion base global, en elementos finitos
®g  i-ésima funcion base local, en elementos finitos
Subindices:

a propiedad del fluido exterior

[ subindice para nodo espacial

] subindice para nodo temporal

p propiedad evaluada en la pared del molde
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Capitulo 111

Comparacion de los Métodos Numéricos

The purpose of computing is insight, not numbers.
R.W. Hamming

El Programa de Cémputo

Para realizar la comparacion de los métodos nuogse disefio y realizé un programa de
computadora que permitiera resolver el problemavasios métodos, incluyendo el caso
analitico descrito en el Capitulo I, y compararmassiltados. El programa fue escrito en Turbo
Basi® version 1.1 de Borland International Inc. Un tjabanterior realizado en la Facultad
de Ciencias Quimicas de la Universidad de Guadala@ntiene algunos antecedentes de este
programa y de este trabajo en general [Hernandegza¥al985].

En el Anexo Ill se encuentran los listados del pmowa principal, POLICOMPBAS. Sus
subrutinas se encuentran en el Anexo IV. Por ahdgrespacio, y por estar fuera del objetivo
de este trabajo, no se hace una descripcion msadael programa. Es probable que los
comentarios incluidos en el Anexo lll y en el cadigismo, junto con la forma estructurada
que permite el Turbo Basic, provean suficiente rimfcion para el lector interesado en
estudiarlo, modificarlo o reproducirlo.

Definiciones y Abreviaturas

A continuacion se dan algunas definiciones de petid@® estadisticos que se emplearon en las
comparaciones. El primer criterio de comparaciémeedos métodos es el “error” entre los
resultados obtenidos por dos métodos diferentes eerto nodo, definido por la expresion.

E; =Y~V (3.1)

dondey” representa la propiedad que se quiere comparap€r@tura, conversion o velocidad
de reaccion) W' representa la misma propiedad calculada por unduétonsiderado como
referencia. Notese que esta definicion de erroemmerra la idea de “resultado falso”, sino
Gnicamente la diferencia entre los resultados daddsrpor dos métodos diferentes. Cuando el
método de referencia es exacto —como en el castiepeesolucion analitica— entonces si se
puede hablar de error en el sentido de “desviagépecto de la solucion del problema”.

También son de interés el “error porcentual” delfinpor:

e i Y i

0, =
E%, , =100 v (3.2)
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y el “error medio” definido por:

N
EM = iz E, (3.3)
N

dondeN es el total de nodos en que se quiere promediarref. El error medio tiene la
desventaja de que los errores positivos puederaiseuton los errores negativos. Esto puede
llevar a la situaciéon de que se encuentre un engglio pequefio aunque los resultados de un
método no coincidan con los de otro, sino que escd su alrededor. Para evitar esta
confusién, se emple6é el promedio de los valorelatis de los errores porcentuales,
abreviado EPAM (“error porcentual absoluto medmdhocido también como MAPE por sus
siglas en inglés, “mean absolute percent errodgfynido por:

1 N
EPAM:—E E%
N k:1| b (3.4)

El EPAM tiene las ventajas de que las desviaciposgivas no se anulan con las negativas y
de que el resultado tiene un significado porcentigafacil interpretacion. EI EPAM es de
especial utilidad en la comparacion de propiedas® valor no es cercano a cero (en el
presente trabajo es el caso de la temperatura)o@oiede observarse en la ecuacion (3.2), si
la propiedad obtenida por el método de referengiages muy cercana a cero, el error
porcentual tenderd a verse amplificado, aunquearet &imple” no sea muy grande. Esto
cobro importancia en las comparaciones de velodl@ageneracion, que son muy pequefas, y
por consiguiente el EPAM obtenido era muy grande.

En algunas gréficas y tablas se usaran las sigsiefitreviaturas para los diferentes métodos y
sus caracteristicas:

DAD diferencias finitas hacia adelante
DAT diferencias finitas hacia atras

CN método de Crank-Nicolson

COL colocacion ortogonal

EFL elementos finitos lineales

EF2 elementos finitos de segundo grado
EFH elementos finitos de Hermite

DTAT incremento de tiempo adimensional
NINCT nudmero de incrementos de tiempo
NINCZ numero de divisiones espaciales
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Esquema General de Comparacion de los Métodos Nuniéos
La comparacion de los métodos numéricos se resilighendo el siguiente esquema general:

1. Comparacion del caso adiabatico.

2. Determinacion de restricciones mostradas por logoded numeéricos respecto del
problema especifico a resolver.

3. Comparaciéon de los métodos numericos respectost@uaion analitica.

4. Comparacion del caso con pared isotérmica.

5. Comparacién de un caso con un numero de Biot ae wrdermedio.

Para el caso adiabatico no se esperaban diferegigi@ficativas entre los métodos, dado que
con las condiciones iniciales de perfil plano dengeratura y composicion no hay
transferencia de calor en el dominio espacial. @nbargo, el estudio de este caso tiene
sentido porque permite analizar el efecto del n@togmérico que se emplea para calcular la
generacion de calor interna sobre los demas casos.

Durante la validacion de los programas de coOmpata [os diferentes métodos se encontraron
casos en los que se presentaban resultados camaadgmalia, como divergencia total, y
particularmente oscilacién en la temperatura cattallpara la pared. Por esta razéon fue
necesario determinar las condiciones en las gpessentan estos resultados anémalos.

La comparacion con la solucién analitica (que podisignificado fisico en el contexto del
presente trabajo. Cfr. Capitulo I) se utilizé pasaoger el método mas adecuado que sirviera
de referencia para las demas comparaciones.

Se considerd de interés también comparar el casopewed isotérmica, utilizando las
condiciones frontera indicadas en la ecuacion j1&0decir, sin forzar la temperatura como
constante en el método numérico (lo cual hubiata séncillo) sino a través de un numero de
Biot muy grande para simular lo que fisicamentelsgaria por medio de una alta
transferencia de calor externa por conveccion ttaza

Por ultimo, dado que el caso real de simulacionpideblema no corresponde al de pared
isotérmica [Broyer y Macosko, 1978; Lee y MacoskeB0], y dado que la ecuacion (1.20) no
permite resolver confiablemente este caso meditsdes los métodos, se hicieron las
comparaciones finales en un caso Bog 5.

Comparacion del Caso Adiabatico

En esta seccidén se realizaron comparaciones deetatapas y conversiones obtenidas con
caso adiabaticdB{ = 0; véase la figura 1.2). Se encontro que, spbguefisimas diferencias

atribuibles a redondeos numeéricos, los resultadwstqgrdos los métodos son iguales. Esto
Ganicamente comprueba un resultado esperado: coehms ttbs métodos usan la misma
subrutina para integrar numéricamente la convergiara calcular la generacién de calor
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interna y, como no existe transferencia de catmos los métodos deberian dar los mismos
resultados.

La integracion de la generacion interna se reatmmiante la subrutina de Runge-Kutta
presentada en el Anexo IV, que es de cuarto ordenextrapolacién de Richardson. El
comportamiento de este método se manifiesta eigueeate analisis, cuyas conclusiones son
de interés para el caso mas general, no adiabatiom se vera mas adelante.

Se compararon los resultados obtenidos al integrardiferentes tamafos de incremento de
tiempo adimensional, usando diferentes valoresatter cle reaccion, coBi = 0 y todas las
demas propiedades fisicas constantes. Ante la deltan método analitico para resolver la
ecuacion (1.24), junto con su condicion iniciak Bomparaciones se hicieron respecto del
mismo método, utilizando un tamafio de paso tempuoealor. Se utiliz6 como referencia el
caso comr = 0.000625, y las comparaciones se realizaron Iparaasos cornr = 0.00125,
0.0025, 0.005 y 0.01. En algunos casos fue potibi®ién resolver el problema can= 0.02

y 0.04. La seleccidn de estos valores obedece aaquws multiplos consecutivos del valor de
referencia, y es el tinico modo de obtener resutadtrictamente comparables.

Las figuras 3.1 y 3.2 muestran los resultados addsn(los mismos datos, graficados de
diferente forma, presentados en el Anexo V). elveical es el error porcentual absoluto
medio, EPAM, obtenido con corridas de duracioncsefiite para lograr una conversion muy
cercana a la unidad. El eje horizontal en la figdifaes el tamafio del incremento de tiempo
utilizado. EI EPAM es practicamente proporcionataahafio del paso temporal. Con calores
de reaccion mayores que cierto valor critico nemeiado (las dos curvas superiores de la
figura 3.1), el método numeérico diverge si se tisngamafo de paso temporal relativamente
grande (casos simbolizados por estrellas).

En la figura 3.2 el eje horizontal es el incremed® temperatura adiabatico. En ésta se
observa que el error aumenta en forma casi exp@iamn el calor de reaccion (expresado
aqui com\Tag).

Estas observaciones son importantes porque en mudbolos casos estudiados en la
comparacion de los métodos numéricos, se obtiamegdincigoor causa de la generacion de
calor interng o del método numérico involucrado, independieetetie de lo que suceda con
la transferencia de calor y del método numérictizatio para su célculo. Esto sucede en los
siguientes casos:

a) Cuando el tamafio de paso temporal es relativenggande, en funcién d&T,q y otros
parametros cinéticos, como sucede en las dos csuypasiores de la figura 3.1, y

b) Cuando la pared esta a una temperatura inglaivamente alta respecto de la temperatura
inicial del reactivo, con lo cual se produce (emdalidad fisica y en el calculo) un aumento
subito en la velocidad de la reaccidn en las céasatte la pared, con su consiguiente exceso
de generacion interna y posible divergencia erlelito.

44



6 i
5 i
—e— ATad=72.9K
= 41 ATad=109.4 K
& ATad=145.9 K

—e— ATad=182.3 K

0 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘
0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04 0.045

Tamafo del Incremento de Tiempo

Figura 3.1. EPAM del caso adiabatico en funcion déamarfio de paso en tiempo, para
diferentes incrementos de temperatura adiabaticosélores de reaccio
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Figura 3.2. EPAM del caso adiabatico en funcion deéhcremento de temperatura
adiabatico, para diversos tamarios de incremento diempo’

% En esta figura todas las curvas convergen a utopmel que el EPAM es cero, donde la abscisad€9625.
Esto es consecuencia de que el método de refeqga@iael calculo del EPAM tiene wa de esa magnitud.
Analizando las diferentes curvas de esta grafiqgzosile estimar cuél seria el EPAM del métodoederencia
respecto de uno hipotético can= 0, para asi estimar el EPAM respecto de “laded!. Esto equivaldria, en la
figura 3.1, a hacer una traslacion en el eje daliasisas, para que las curvas convergieran ab (§Qytr).

* El suavizado de las curvas se hizo con una furdédia hoja de célculo y no corresponde a ningldeiao
predeterminado. La curva de = 0.04 aparece como recta porque solo fue posithteilar dos puntos, segin se
explica en el texto.
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La figura 3.3 muestra la evolucion del error potaahen funcién del tiempo, para diversas
corridas en las que se utilizaron diferentes tamafeopaso temporalf), respecto del caso
conAr = 0.000625, utilizandaT,g= 145.85 K, que corresponde a un caso real coddtss

de la tabla 1.2. La cuspide de la “joroba” en egtaficas corresponde practicamente o es muy
cercano al tiempo en el cual la velocidad de rémces maxima segun los calculos de cada
tamafio de paso temporal. En esta figura se ve déeddroviene el EPAM reportado en la
segunda gréfica superior de la figura 3.1. Asimise®ve que el error maximo, y el que se
genera en el lapso con mas velocidad de reacciéne capidamente conforme aumenta el
tamafno de paso temporal;. Como se vera mas adelante, esta propidéadgistema fisico
resulta determinante para el comportamienttmglenétodos numeéricos.

En la figura 3.3 también se observa que el errocgraual maximo se retrasa a medida que
aumenta el tamafo de paso temporal. Esto indicaljo&liculo de la velocidad de reaccion,
asi como los resultados de temperatura y conversidnbién se retrasan sensiblemente a
medida que aumenta At.

At =0.02

At =0.01

At =0.005
At =0.0025
—%— A1 =0.00125

Error Porcentual en Temperatura

0 sepuraiisnsslemiBolys R SR SR T R
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.10 0.11 0.12 0.13 0.14

Tiempo Adimensional

Figura 3.3. Error porcentual en temperatura del cas adiabatico,
en funcién del tiempo, respecto del caso carr = 0.000625,
en corridas realizadas con diversos tamarfios de pasnporal °

® Las lineas que unen los marcadores en esta figutianen ningun significado; se presentan séloficas de
facilitar la interpretacion gréafica de los datostéEmisma situacion existe en las demas figuraprdsknte
capitulo en las que la ordenada es el error (EPA&%op Particularmente, cuando la abscisa es el tiempo
adimensional, las lineas que unen los marcadorésmen un significado ni siquiera para interpdaci
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Oscilacion de la Temperatura en la Pared

Desde las corridas de prueba de los diferentesdo®touméricos se observd que algunos de
éstos producen una oscilacion en la temperatula plered si el nGmero de Biot es mayor que
cierto valor critico. Es obvio que desde el purdovidta de la representacion grafica, y de la
misma solucién numeérica, podria fijarse como constada temperatura en la pared,
estableciéndola asi en la condicidén de fronterae8ibargo, se prefirié conservar la ecuacién
(1.20) para realmente poner a prueba el comportamée los diversos métodos numéricos.

En el presente trabajo se entiende por “oscilacgr@umento, disminucion y nuevo aumento,
sucesivos, en la raz6n de cambio de la temperagsrzecto del tiempo, entre tres valores
calculados en el mismo nodo espacial, separadosingogmentos de tiempo sucesivos.
Cuando se obtiene este tipo de resultados careeesigdificado fisico. Una temperatura
calculada mas alta de lo debido (por efectos débdaénumeérico) produce a su vez un calculo
exagerado de la velocidad de la reaccién y, paotate la generacién de calor. Como la
velocidad de generacion de calor interna no depénédalmente de la temperatura, el efecto
gue produce la oscilacién de ésta sobre aquéli des una generacién excesiva de calor —
carente de significado fisico— y una conversiorefipatura” en las cercanias de la pared. Debe
notarse, sin embargo, que en algunos casos eanfisite posible una oscilacién de la
temperatura de la pared, en el sentido de “aumgntlisminucion posterior”, pero esta
oscilacién siempre es sobreamortiguada y su “frecia® normalmente corresponde a varios
incrementos de tiempo en el método numeérico. Pargonclaridad, la figura 3.3 muestra un
caso con oscilacion en la pared, con temperatuta gared mayor que la temperatura inicial
del reactivo.

Cr-Hic., 5 x 48 = 3.11

op
LA

2.88
.18

-1 distancia 1

Figura 3.4. Ejemplo de oscilacion amortiguada de leemperatura de la pared.
(Método de Crank-Nicolson;Bi = 10,000;A0,, = 0.3)
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En muchos casos se observd que la oscilacion deniperatura de la pared tiende a
amortiguarse a medida que transcurre el tiempotadPo, puede darse un caso con oscilacién
inicial de la temperatura de la pared que posteeote desaparece. Si la oscilacion
desaparece en pocas iteraciones, el resultado ai#lado no es tan desviado de la realidad
fisica como se describié en el parrafo anterior.

Se definieron los valores criticos del nimero d& Bn la siguiente forma: el “nUmero de Biot
critico a 50 iteracionesBi.@50, es el mayor niumero de Biot que no producdagsmnes en

la temperatura de la pared al llegar al quincuaggsncremento de tiempo. Esto significa que
una corrida que se haga utilizanBd < Bi.@50 podra oscilar al principio, pero dicha
oscilacion ird amortiguandose hasta desaparecergues de la iteracion namero 50. Por otro
lado, el “nimero de Biot critico inicialBi.@0 se defini6 como el mayor nimero de Biot sin
que se produzca oscilacion alguna en la temperdeuta pared (en el sentido definido arriba).
Como es de esperar,BL@0 representa una restriccion mas severa ggr@k50, es decir, el
Bic@0 siempre es menor o igual qugl@50.

Un valor mayor deBi; puede interpretarse como una mayor “tolerancihradodo numeérico
a la perturbacion del perfil de temperaturas camugan la condicion frontera en la pared. En
este contexto, los métodos y casos que no osdailadem considerarse que tienerBiyE .

Numero de Biot Critico como Funcion del Tamafo deak Divisiones
Espaciales

Las figuras 3.5 a 3.9 muestran los nimeros de &iibicos obtenidos con los diferentes
método8. Los métodos de diferencias finitas hacia atraeycolocacién ortogonatunca
presentaron oscilacion en la paredl método de Crank-Nicolson no presenta oscitaeid la
pared si la temperatura del fluido exterior es liguéa temperatura inicial del reactivo. Por
altimo, el método de elementos finitos con polinosnide Hermite presenta oscilacion
solamente si el nUmero de nodos espaciales es magarierto valor minimo.

Las figuras 3.5 a 3.9 fueron obtenidas usando umemmento de tiempo adimensional
At = 0.005. (Los valores se encuentran en el AnexoS¥)hicieron corridas con diferentes
temperaturas del fluido exterior, identificadadasnfiguras con los simboloa®,, ”. El valor
de A®,, es la diferencia entre la temperatura del fluidizor y la temperatura inicial de los
reactivos (adimensionales):

70, =0,-0,, (3.5)

Se encuentran graficados los valore8gebtenidos com®,, = 0.0, 0.1, 0.2 y 0.3, que estan
dentro del rango con significado fisico segun lalibgrafia [Lee y Macosko, 1980]. En
algunos casos se hicieron corridas usan@®gy = 0.4. Por razones expuestas en la seccion

® Notese que las lineas que unen los marcadores digliras 3.5 a 3.10 carecen de significado. Sknpara
facilitar la interpretacion gréfica, dado que léus@®n se obtiene con un nimero entero de nodaesdps y no
existe un continuo de posibilidades entre un valotro. Para las precisiones metodoldgicas empteadda
determinacion de los nimeros de Biot criticos, @@&#nexo V.
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anterior, no es posible hacer corridas 8@y, mucho mayor que 0.4. Las conclusiones que se
obtienen de este andlisis es el siguiente:

a) En general, el valor d&. no depende fuertemente de la magnitud de la dideesntre la
temperatura inicial de los reactivos y la del fauigkterior, especialmente el casoRig@50.
Esto es valido para todos los métodos, excepto glala Crank-Nicolson con el cual, en el
caso particular da®,, = 0 nunca se obtiene oscilacion, mientras quedémas casos Bi.
tiene un valor alto.

b) El Bi. aumenta siempre con el tamafio de las divisionpaciedes. En los métodos de
diferencias finitas hacia adelante, Crank-Nicolg@iementos finitos lineales, este aumento es
lineal.

La figura 3.5 muestra los numeros de Biot critides método de diferencias finitas hacia
adelante. Los datos de la parte superior muestrBR@50. Se observa que practicamente se
sobreponen los diversos conjuntos de datos indeg@erdente del valor d&®,,. El extremo
izquierdo de este conjunto de datos (en el valotadabscisa 0.1, equivalente a tener 10
divisiones en el dominio espacial), aparece unaideén respecto de la tendencia lineal.
Ademas, no es posible resolver el problema conded) divisiones espaciales. Esto se debe
a que al haber fijadar = 0.005, en este método se tiene un limite desidivés espaciales
dado por el valor dé = A7/(AZ)? explicado en el Capitulo Il y abordada mas adelanteste
mismo capitulo, en la seccidn “otras causas degineia”.

Las curvas de la parte inferior muestran los valaleBi.@0. Los casos que estrictamente no
presentan oscilacion estan unidos por lineas amadirEs el caso, siempre, de las corridas con
A®,, = 0 (linea roja), asi como los demés casos enotaign de divisiones espaciales
pequefas. Las lineas punteadas muestran los iloem®ma los que se da una ligera oscilacion
inicial de la temperatura de la pared que, apameenée, puede tener significado fiSic&e
sefialan con otro codigo (lineas punteadas) porgeetwlmente esto corresponde a un
fendmeno diferente, que altera el criterio de deitesicion y comparacion déic. En estos
casos incluso se observa que existe algun tamafaivitones espaciales para el cual el
Bi.@0 se acerca mucho al valor d&l@50, es decir, el Unico modo de que no existan
oscilaciones posteriormente es evitar que se gemesde el principio de la corrida.

" Considérese el caso de que la temperatura dedd paa mayor que la del nodo vecino. Existen caséss
que la generacion de calor por la reaccién quiesctal (al menos en el célculo), que el nodo gatad se
sobrecalienta por este efecto y transfiere unadaahtipreciable de calor al nodo vecino en lo qua dn
incremento de tiempo. En estos casos puede sugedel gradiente de temperaturas se invierta eadadad
de la pared, de un paso temporal al siguienteges, djue inmediatamente resulte que la paredaasténor
temperatura que el nodo inmediato interior. Ensestsos la temperatura de la pared evoluciona deodo que
podria verse como una oscilacion. Este es un fendmiéerente al que se quiere estudiar con el ndmerBiot
critico. Se afirma que esto “aparentemente pueats wgnificado fisico”, porque el fendmeno fispeede
corresponder a lo descrito, sin embargo, los métodmeéricos se comportan diferente al respectdppmue
este estudio no permite concluir que ese fendmealonente se dé con esos nimeros de Biot partisulare
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Figura 3.5. Numeros de Biot criticos en diferenciafnitas hacia adelante,
en funcién del tamafio de las divisiones espaciales

La figura 3.6 muestra los nimeros de Biot critidets método de Crank-Nicolson. En este
caso los valores obtenidos son un orden de magnitasl grandes que los obtenidos por
diferencias finitas hacia adelante y por los demésodos, es decir, este método es mucho
mas tolerante que otros a la “perturbacion” caugamtala diferencia de temperatura de la
pared respecto de la resina en el momento ini&acuérdese que los métodos de diferencias
finitas hacia atras y colocacién ortogonal nunaalas, asi como el propio de Crank-Nicolson
cuando la pared inicialmente se encuentra a la antemperatura que la resina).

La aparente inconsistencia entre las diferentemdirpuede deberse al método que se siguid
para la determinacién de los nimeros de Biot ost{wer Anexo \A.

La figura 3.7 muestra los resultados obtenidosetanétodo de elementos finitos lineales. En
este caso los valores 8&@50 son practicamente independientes de la magdélti®,,, o
muestran una ligerisima tendencia a disminuir aid@egue aumenta esta variable. En el caso
de Bi.@0 se presenta un fenémedtierenteal que se describié para diferencias finitas hacia
adelante. En esta grafica la porcion de lineasgaulais muestra los casos en los que es posible
lograr que no exista oscilacion en la temperatardadpared, pero a pesar de ello existe una
oscilacion interna de la temperatura, al iniciomptetamente carente de significado fisico.
Con A®, = 0.2 o mayor es imposible en algunos casos eim@sta oscilacion interna

® para la determinacion de los nimeros de Biotosdtsélo se consideraron cuatro decimales de lpetertura

para determinar si existia oscilacion y tres cifigsificativas en el valor d8i.. En este método particular se
observaron oscilaciones persistentes hasta ertdgeocifra decimal. El trabajo de eliminar oscitads de la
magnitud 16 hubiese sido enorme, e inconsistente con lo caidtéemas que suficiente para los demas métodos.
Si se eliminan las oscilaciones de esa magnitwhseentran nimeros de Biot criticos mucho més fegueara

el método de Crank-Nicolson.
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conforme avanza el tiempo. En estos casos lasslieet@n truncadas hasta el valor que
permitié los resultados sin oscilacién interna.

3500
3000 4 - - - mm e
AGwW =0.1
§ 2500 - === s T
2 Bic @50 AGw =0.1
8 2000 b - - ol el T AGw =0.2
o
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E 1000 |
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Tamafio de las Divisiones Espaciales
Figura 3.6. Numeros de Biot criticos en el métodoedCrank-Nicolson,
en funcién del tamafio de las divisiones espaciales
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Figura 3.7. Numeros de Biot criticos en el métodoedelementos finitos lineales,
en funcién del tamafio de las divisiones espaciales
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La figura 3.8 contiene los resultados obtenidosalanétodo de elementos finitos de segundo
grado. En este caso sigue vigente la tendenciargleaesncontrar valores d&.@50 casi
independientes del valor d@®,,. Un analisis mas fino indica que el caso &, = 0 es un
poco mayor que el da®,, # 0, pero los valores obtenidos para estos casgslseponen
entre si en forma mas notable que lo encontraddosométodos numeéricos anteriores.
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8 20.0 - AGw =0.1
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Tamafio de las Divisiones Espaciales

Figura 3.8. Numeros de Biot criticos en el métodoedelementos finitos de segundo grado,
en funcién del tamafio de las divisiones espaciales

La porcion de lineas punteadas de la figura 3.8asb deBi.@0, tiene el mismo significado

qgue en el método de elementos finitos linealesestns casos se produce una oscilacion

interna en las temperaturas independientementaueese logre eliminar la oscilacion en la

temperatura de la pared y un caso se encuentraattanporque es imposible realizar la

simulacién sin oscilacion interior.

La figura 3.9 muestra los niumeros de Biot critide$ método de elementos finitos con
polinomios de Hermite. En este caso solo se rep®@ig®50 para los casos con 6 nodos o
mas (divisiones espaciales de 0.17 o menoreshscokridas realizadas con 4, 3y 2 nodos no
se encontré ningun valor para el cual la tempesatlie la pared oscilara al llegar a 50
iteraciones. Para estos casosBel@50 puede considerarse infinito. Se observa, emaor
similar a la figura anterior, que el caso &o®,, = 0 es un poco mayor que losA®,, #0 y
gue estos casos practicamente estan sobrepuestsien

En lo que corresponde Bi.@0 se observa un fendmeno similar a los otros deisdos de
elementos finitos, en que existe una oscilaciéeriva que aparece aungue se logre eliminar la
oscilacion de la temperatura de la pared. Estosscae indican por lineas punteadas.
Asimismo, las lineas estan truncadas en el valotimw que permitié realizar el calculo
completo.

52



—e—AOW =0
A ..., —0—ABGwW =0

AGW =0.1
AGW =0.1
777777777777777777777777777777777777777777 AW =0.2
Bic@0 AOW =0.2
777777777777777777777777777777777777777777777 —e—AOW =03
—o—NOW =0.3
—%— AOW =0.4

Ndmero de Biot Critico

0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50

Tamafo de las Divisiones Espaciales

Figura 3.9. Numeros de Biot criticos en el métodoedelementos de Hermite, en funcion
del tamanfo de las divisiones espaciales

El hecho de que @i; no dependa fuertemente @&, invita a obtener los valores promedio
para los diferentea®,, y graficarlos en funcion del tamafio de las divie® espacialed\Z.

La figura 3.10 muestra los valores medios Be@50 para todos los métodos que oscilan.
Como puede observarse, después del método de cidlooartogonal y diferencias finitas
hacia atras, que no oscilan, el método mas establgecto deBi.@50 es el de Crank-
Nicolson (que no aparece en la figura 3.10 porgseBl. son un orden de magnitud mas
grandes; ver figura 3.6) y dicha estabilidad vanilisilyendo en el siguiente orden: elementos
finitos de Hermite (que a la derecha del intengaiaficado “se va hasta infinito”), diferencias
finitas hacia adelante, elementos finitos linegteslementos finitos de segundo grado. La
estabilidad relativa del método de elementos finiton polinomios de Hermite puede estar
relacionado con el hecho de que resuelve simultheei la derivada (gradiente de
temperatura en cada nodo espacial y temporal), senexplicé en el Capitulo Il.
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Figura 3.10. Numero de Biot critico a 50 iteraciong de diferentes métodos,
en funcién del tamafio de las divisiones espaciales

Numero de Biot Critico como Funcion del Tamafio de &o Temporal

El estudio de la seccién anterior se realiz6 conafio de paso adimensional constante,
Ar = 0.005, que es una magnitud Gtil para la reacesbndiada. Para investigar la dependencia
del Bi. respecto de la magnitud dat, se hicieron determinaciones adicionalesBgecon
tamafios de pastr = 0.00125, 0.0025 y 0.01. Las figuras 3.11 a Bnisstran los resultados
obtenidos. Los valores numeéricos se encuentrath Anexo V. Se observé que, en todos los
métodos, elBi. disminuye al aumentar la magnitud del. Como en algunos casos era
evidente la proporcionalidad inversa enBig y Az, se decidid hacer el tratamiento que se
describe a continuacion.

El hecho esperado de queBg sea inversamente proporcionalAalelevado a una potendm
(constante) se expresa en la forma:

. C
i = Br)P (3.6)

dondec es una constante de proporcionalidad. Aplicangaritmos a ambos lados de esta
expresion se obtiene:

InBi, =Inc-blnAr (3.7)

gue es la expresion de una recta con intercepttn eny pendiente b, en coordenadas
logaritmicas. De aqui se sigue que, si al grafidiaivs. Az en coordenadas logaritmicas se
obtiene una recta con pendiente negativa, signifiase cumple la proporcionalidad inversa
de la ecuacién (3.6). En el caso particular de lgtenga valor unitario, se cumplird que el
valor deBi. es inversamente proporcionaha
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Esta es la razon por la que las figuras 3.11 a t&ehén coordenadas logaritmicas en ambos
ejes. Las conclusiones que pueden obtenerse defigstias son las siguientes:

a) Por el hecho de haber obtenido lineas rectasdars los métodos que oscilan, excepto en
elementos finitos de Hermite, se concluye queBigles inversamente proporcionalAa
elevado a una potencia positiva (es decir, se ecemipk ecuaciones (3.6) y (3.7)).

b) En los métodos de diferencias finitas hacia aadel y elementos finitos lineales, dicha
potencia es independiente del tamafio de las dngsi@spacialef\Z. Esto se deduce del

hecho de que, con estos métodos, se obtienen yuntmrde rectas paralelas. (Lo mismo
podria afirmarse del método de Crank-Nicolson, per@mite la grafica por las dificultades
mostradas en la figura 3.6 y la explicacion deoia ).

c) En el caso particular de diferencias finitasidadelante, dichas rectas paralelas tienen
pendiente b = -1, por lo que se concluye que, para este métedBi. es inversamente
proporcional a\r.

d) En todos los demas métodos que oscilan].
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Figura 3.11. Numeros de Biot criticos a 50 iteracies

en diferencias finitas hacia adelante, en funcioned tamafio de paso temporal,
para diferentes tamafos de divisiones espaciales
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Figura 3.12. Nameros de Biot criticos a 50 iteracies en elementos finitos lineales, en
funcion del tamafio de paso temporal, para diferentetamarios de divisiones espaciales
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Figura 3.13. Numeros de Biot criticos a 50 iteracies

en elementos finitos de segundo grado, en funcidéeldamaro de paso temporal,
para diferentes tamafnos de divisiones espaciales
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Figura 3.14. Numeros de Biot criticos a 50 iteracies en elementos finitos de Hermite, en
funcion del tamafio de paso temporal, para diferentetamarios de divisiones espaciales

Otras Causas de Divergencia

Ademas del exceso de generacion interna y de oo causada por la transferencia de
calor en la pared, existen otras causas de diveigggDoncretamente, el método de diferencias
finitas hacia adelante requiere que el valor deteamento de tiempo esté relacionado con la
separacion espacial de los nodos. Como se mene&oné Capitulo Il, en el caso de la
ecuacion de calor sin generacién interna, se hangracio que el cociente= At/(AZ)* debe
ser menor que ¥ para que exista convergencia. €aseldel problema con generacion interna
se observé un requerimiento semejante. Aunque noizéeuna determinacion precisa del
valor deo, si se observé una tendencia de las temperatucssiar en todo el dominio
espacial —independientemente de la oscilacion®nddos cercanos a la pared, debida Biun

> Bie— con una amplitud creciente y agravada por etefde la generacion interna. La figura
3.15 muestra lo sucedido en este caso.

Como la recomendacion general es usdarl/2 y preferiblementé = 1/6 (Capitulo 11), en la
practica esta restriccion recae sobre la magniaidndremento de tiempo adimensionat,
Para un numero dado de nodos espaciales sepam@dasgpdistanciaZ, debe cumplirse que
At < (AZ)%2. Como se menciond en una seccién anterior,ret asociado con la generacion
interna esta fuertemente relacionado con la magjdai Az. En la mayoria de los casos se
encontré que al dar un tamafio de paso “suficiem&mnpequefio” como para mantener el
error por generacion interna relativamente pequa@itmmaticamente se cumple la restriccion
0 < %. Por esta razén, exceptuando los casos cohasumdos espaciales, generalmente no
se tuvo problema con el valor den diferencias finitas hacia adelante.
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Figura 3.15. Divergencia de los resultados dentroetldominio espacial,
en diferencias hacia adelante, debido a un valor dedemasiado grande

Comparacion de Resultados

En las secciones anteriores quedd claro que, aex¥eede los métodos de diferencias finitas
hacia atras y de colocacion ortogonal, en genetigateeun valor critico para el nimero de
Biot. Si se simula un sistema cd@i > Bi.@0, la temperatura de la pared oscila. A
consecuencia de esto, sélo es posible simular area psotérmica mediante el empleo de la
condicion frontera (1.20) y uBi “muy grande” cuando se utilizan los métodos derdiicias
finitas hacia atras y colocacién ortogonal. Adiclonente, también es posible hacerlo en
algunos otros casos particulares ya mencionadasp cel caso de Crank-Nicolson si la
A®, = 0 y con elementos finitos de Hermite, /&2 es mayor que cierto valor minimo
requerido (es decir, no se puede tener una malka ¢cewrada). La tabla 3.1 muestra un
resumen de las posibilidades de modelar una psoégrimica como se ha descrito.

Tabla 3.1. Posibilidades de simular una pared
isotérmica usando la condicién de frontera (1.20)
y un numero de Biot muy grande
Método A®y=0| A®, >0

Diferencias finitas hacia adelante no no
Diferencias finitas hacia atras Si Si
Método de Crank-Nicolson si no
Colocacion ortogonal Si Si
Elementos finitos lineales no no
Elementos finitos de segundo grado no ng
Elementos finitos de Hermite cond cond.
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Con cualquiera de los métodos que oscilan podridetacse una pared isotérmica si se
cambiara la condicion frontera y se impusiera ladenon ® = ®, = constante ed = 1 para
todar > 0. Sin embargo, esto implicaria la modificacdlas matrices correspondientes a
cada método, especificamente para resolver el gadicular de la pared isotérmica. En el
trabajo de comparacién de los métodos numéricas ®stvio como una inconveniencia
porque seria “forzar” una condicion de estabiligi@gda simular un caso particular. Esto se
suma a la observacion experimental de que es gaéutnte imposible lograr una pared
isotérmica durante una polimerizacion estatica [{.ddacosko, 1980; Macosko, 1989]. Esto
dio origen a la idea de que una comparacion gemertaé los métodos numéricos deberia
hacerse mediante un caso que si incluyera transfarde calor en la pared, pero sin que ésta
fuera isotérmica. Para esto habia que escoger mermide Biot que no produjera oscilacién
en ningun método. Observando las gréficas anterigfe sus datos correspondiente en el
Anexo V, se llega a la conclusién de gBe= 5 es un valor adecuado para lograr la no-
oscilacion con todos los métodos.

Para efectuar la comparacion de resultados, esarzalefinir un método de referencia. La
no-oscilacion de los resultados es un indicaddsudma estabilidad, pero no garantiza que los
resultados tengan menor error. En trabajos anésri@e escogio arbitrariamente como
referencia el método de colocacion ortogonal coevaupuntos interiores y empleando un
paso temporal igual a la mitad del empleado en é&odo por comparar [Hermosillo y
Gonzélez-Romero, 1989, | y Il]. En esos casos @mparaciones se hicieron siguiendo
anicamente los resultados en el centro y en ladpded molde. Sin embargo, el desarrollo
completo del programa descrito en el Anexo Il pgédrmposteriormente disefiar una nueva
estrategia de comparacion, que se describe a naotdm.

Aunque el programa permite efectuar comparacioeedécir, calculos de error, error medio y
EPAM) para la temperatura, la conversion y la gatién de calor interna, por separado, se
decidié comparar unicamente los resultados declapdraturas, ya que los demas resultados
se encuentran, en cierta forma, implicitos en édfasel caso del método de colocaciéon
ortogonal las comparaciones se hicieron no corrdesltados “originales” que produce el
método, sino con los resultados interpolados a s@dpiidistantes en el espacio, utilizando
para la interpolacion los polinomios ortogonalesrregpondientes. La estrategia de
comparacion fue la siguiente:

1. Comparacion con la solucién analitica.El caso analitico tiene pared isotérmica y
A®,, = 0 (ver Capitulo | al final). Segun los resultadte la tabla 3.1, este caso puede
aproximarse solamente por los métodos de difereriicidas hacia atras, Crank-Nicolson,
colocacion ortogonal y elementos finitos de Herroda pocos nodos espaciales. Por tanto,
el primer paso seria comparar los resultados abdsrnpor estos métodos con los resultados
de la solucién analitica y de ahi escoger el mastexEl “mejor” método seria el que diera
el menor EPAM, considerando todos los nodos eseacjademporales.

2. Comparacioén de un caso con pared isotérmicaComo se explicé en el Capitulo I, la
solucion analitica no corresponde a una polimeidpa@statica porque considera la
generacion de calor constante. Los mismos métoelaspartado anterior permiten simular
una reacciéon de ordem Habiendo escogido “el mejor” método del apartadterior, se
haria una comparacién —con base en el EPAM- raesmecteste, empleando malla mas
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densa en tiempo y espacio, de un caso con par&tnsca usand®i = 1¢. De aqui
podria encontrarse que “el mejor” método en el aes@olimerizaciones estaticas fuera
otro diferente del escogido en el apartado antefistas corridas se harian conservando la
condicion del caso anterioh®,, = 0 (activacion por mezclado, como en las figurasy
siguientes).

3. Comparacién de un caso general coBi = 5. La comparacion de todos los métodos
requiere un numero de Biot que no produzca osoilaen ningln caso. En este apartado se
compararia todos los métodos respecto del “mejscogdo en el apartado anterior,
usanddi = 5 y calculando el EPAM con todos los nodos esgpexy temporales.

En las siguientes secciones se describe con déatjee se encontré al seguir este plan de
comparacion.

Comparacion con la Solucion Analitica

Se calculé el EPAM de diferencias finitas haciaastrdel método de Cranck-Nicolson, de
colocacion ortogonal y de elementos finitos de Htrnrespecto de la solucion analitica,
empleando 2, 3, 4, 6, 8, 10, 12 y 14 nodos esgacalincrementos de tiempe = 0.005 y
0.0025. La figura 3.16 muestra los resultados athbsn(tabulados en el Anexo V). Las
conclusiones que se obtienen de esta informacidhascsiguientes:

a) El método que produce menor error es el de elmwefinitos de Hermite, pero solo
funciona con 4 nodos o menos en el casae 0.005 y con 6 nodos o menos en el caso de
At = 0.0025. Por esta razon, el método de elemeimiesf con polinomios de Hermite no
puede escogerse como método de referencia.

b) El método de colocacién ortogonal produce umregrande si se usan dos divisiones
espaciales (un solo nodo interior), pero dismintdgidamente si se usan 3 a 5 divisiones
espaciales (2 a 4 nodos interiores). El benefitcie ge obtiene por el uso de mas nodos
interiores es marginal.

c) El método que da menor EPAM a medida que aunetméamero de nodos es el de Crank-
Nicolson y dicho error siempre disminuye al aumeertanimero de nodos. Esto hace que el
método de Crank-Nicolson sea el favorito para setei referencia en las comparaciones
posteriores.

d) Cuando se tiene mas de cierto numero de nogesiates, el beneficio que se obtiene por
aumentar el nimero de nodos es menor que el qoigtisae por disminuir el tamafio de paso
temporal. Esto se acentia por el hecho de quecdn@i nimero de nodos temporales implica
duplicar el trabajo de computo, mientras que dapled nimero de nodos espaciales implica
aproximadamente cuadruplicar el trabajo de computo.
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Figura 3.16. EPAM de diferentes métodos respecto die solucion analitica,
en funcién de la cantidad de divisiones espaciales
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Figura 3.17. Error porcentual maximo respecto de laolucion analitica,
en funcién del nimero de nodos espaciales

Aunque el criterio de decision para escoger un deette referencia fue el EPAM, también se
hizo la comparacion de los métodos teniendo coritericr el error médximo obtenido. Estos
resultados se encuentran en la figura 3.17 (datosleAnexo V). Obsérvese que el
comportamiento de los métodos respecto de lo numstea esta figura es cualitativamente
similar a la informacion de la figura 3.16. Esttussza las observaciones hechas en el parrafo
anterior. Las anomalias aparentes en las tendengigs se presentan en el método de
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elementos finitos de Hermite, asi como en el denkGNicolson se deben a que conforme el
error porcentual maximo disminuye, destacan errerestras regiones del dominio espacio-
temporal. Esto puede ejemplificarse en la figurBB3que muestra la distribucion espacio-
temporal del error porcentual en temperatura, daiodo de Crank-Nicolson respecto de la
solucion analitica, para el caso con 13 divisioegsaciales Yz = 0.005. (Nétese que los
errores para este caso son muy pequefos: el magmealor absoluto, es 0.03%). En esta
figura se aprecian unos pequefios “picos” en la denzempo muy pequefio. A medida que se
tienen errores porcentuales menores en todo elri@nastos picos iniciales pueden llegar a
representar el error porcentual maximo. En estadicmnes las tendencias mostradas en la
figura 3.17 muestran las alteraciones indicadas.

Analit., 13 x 5@ \\\\ //// o
N s
A &w&ﬂﬁw } 25

-1 distancia 1

Figura 3.18. Error porcentual del método de referenia (Crank-Nicolson) respecto de la
solucion analitica, en funcion de la distancia y ¢éiempo

Comparacion del Caso con Pared Isotérmica

En esta seccion se procedié a hacer el estudioaratiyp del caso con pared isotérmica, aplicado a
una polimerizacion estética, para el cual no exisi solucion analitica (véanse las figuras 1.46a 1
gue corresponden a este caso). Se tomdé como reifereh método de Crank-Nicolson con 12
divisiones espaciales e incremento de tiethpe 0.0025. Como el numero 12 es mdltiplo de 2, 3,
4, 6 y 12, los nodos espaciales equidistantes mloteral dividir en 2, 3, 4, 6 y 12 partes
coinciden espacialmente con el caso de referen@digne 12 divisiones.

Se hicieron corridas para comparacion utilizant®,, = 0 (semejante al analitico y
correspondiente a activacion por mezclado), corementos de tiempar = 0.0025, 0.005 y
0.01. Con estos tamafos de paso temporal todowtiss temporales también coinciden con
los de referencia, condicion necesaria para la eoagpn.
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Los resultados de estas comparaciones se muestranfigura 3.19 (datos en el Anexo V).
Las conclusiones que se obtienen de estos datdassiguientes:

a) Todos los métodos comparados producen un EPAljaate, especialmente cuando el
namero de divisiones espaciales es mayor que tres.

b) Al igual que en la comparacién con el caso #oali pero mas evidente, el EPAM se
reduce en forma mucho mas notable por la disminudé tamafio de paso temporal que por
el aumento en el nimero de nodos espaciales.

35
30 | —e—DaT
Ar =0.01 - CN
25{----¥ 4 — - —a—CoL
EFH
2 T —e—DAT
o
W o9 |l —=—CN
Ar =0.005 —m— COL
o] = - . EFH
\ —e—DAT
0.5 - oo N
N&IQ.* Ar Z00025 . o
0.0 ‘ ‘ : ‘ g : : : : : 3 coL

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 EFH

Cantidad de Divisiones Espaciales

Figura 3.19. EPAM respecto de Crank-Nicolson
en funcion de la cantidad de divisiones espacialgsra diferentes incrementos de tiempo,
en el caso de pared isotérmica ¥@,~= 0

El hecho de que el método de Crank-Nicolson codili8iones espaciales tenga EPAM = 0
indica Unicamente que éste es el método de refargmm que su error respecto de la solucion
al modelo sea realmente nulo. Algo semejante sucedelos demas métodos que dan
resultados parecidos al de Crank-Nicolson cuandasseAr = 0.0025. Por lo anterior,
probablemente el conjunto de datos mas confialle, abjeto de continuar el proceso de
seleccién de un método de referencia, en la fiQut8, sea el d&r = 0.005. En los tres
conjuntos de datos el método con menor EPAM fudeeCrank-Nicolson. Por esta razén se
decidio conservarlo como método de referencia lpardemas comparaciones.
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Comparacion de Casos Generales con Numero de Biob=

Ante la necesidad de hacer una comparacion enttestto métodos codificados en el
programa de computo, y las necesidades encontpadlasacer esta comparacion con el caso
de pared isotérmica, se decidié buscar un nimeRialenayor que cero (no adiabatico) pero
suficientemente pequefio como para que no hubier@aasén en la temperatura de la pared en
ningun caso. Esto remite a las figuras 3.5 a 33 Anexo V para buscar el menBr@0 de
todos los métodos. Este se encontro en elememnitssfde segundo grado. Se decidié escoger
un Bi ligeramente menor para evitar toda tendencia #aosAsi, arbitrariamente, se escogio
Bi = 5 para estas simulaciones y comparaciones.

Las comparaciones se hicieron usando como métodefelencia el de Crank-Nicolson con
12 divisiones espaciales e incrementos de tiempoe 0.00125. Los resultados de referencia
en temperatura, conversion y velocidad de generatgocalor se encuentran graficados en la
figuras 3.20, 3.21 y 3.22 respectivamente, paasd comA®,, = 0.3, lo cual corresponde a
un caso real con activacion térmica [Lee y Macodi@80]. Se hicieron comparaciones de
todos los métodos con 2, 3, 4, 6 y 12 divisiongmeiales y utilizando incrementos de tiempo
At =0.00125, 0.0025 y 0.005.

Cr-Hic., 12 » 188 3.18

S

A

N
A

Tw
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Figura 3.20. Temperatura en funciéon de la distancig el tiempo,
obtenidos conBi =5 yA®,, = 0.3 (resultados de referencia)
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Cr-Hic., 12 x 184 : = @.99

a.88
13
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Figura 3.21. Conversion en funcién de la distanciga el tiempo,
obtenidos conBi =5 yA®,,=0.3

Cr-Nic., 12 » 16d H.85

-1 distancia 1

Figura 3.22. Velocidad de generacion de calor enrigion de la distancia y el tiempo,
obtenidos conBi =5 yA®, =0.3

Las figuras 3.23 a 3.25 muestran los resultadosnatits de estas comparaciones, utilizando
A®,, = 0.3, correspondiente a un caso real con actiuaérmica [Lee y Macosko, 1980]. Las
figuras 3.26 a 3.28 muestran los resultados obdsnitilizandoA®,, = 0, con todas las demas
condiciones iguales, lo cual corresponde al cas@alwacion por mezclado. Aunque la
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evolucion de la temperatura, conversidbn y genemadi@ calor en ambos casos es
cualitativamente diferente (ver Capitulo 1), lasdasiones que se obtienen en cuanto al
comportamiento del EPAM de los diversos métodosérigns son practicamente las mismas.

Las conclusiones que se obtienen de estas compagacson las siguientes:

a) En general, el EPAM disminuye rapidamente comighero de divisiones espaciales,
cuando este niUmero es pequefio.

b) Con mas de cierto nimero de divisiones espagialeEPAM practicamente no disminuye
con el aumento del nimero de divisiones espac{itgle a un valor asintético). Este valor
asintético es el

c) En las condiciones del inciso anterior es mas/eoiente disminuir el tamafio de paso en
tiempo. EPAM que se obtendria en caso adiabatBio=( 0 y todo lo demas igual),
representado en las gréaficas con la linea horizdeteominada “adb”.

——DAD
—o— DAT
—8—CN
—a&— COL
EFL
——EF2
1.0 EFH
— = =adb

EPAM

05 f oo

0.0 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ : : : :
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13
Cantidad de Divisiones Espaciales

Figura 3.23. EPAM de los diversos métodos conr = 0.005 yA®,, = 0.3
en funcién de la cantidad de divisiones espaciales
Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125
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Figura 3.24. EPAM de los diversos métodos coAar = 0.0025 yA®,, = 0.3

en funcién de la cantidad de divisiones espaciales

Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125
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Figura 3.25. EPAM de los diversos métodos conr = 0.00125 yA®,, = 0.3

en funcién de la cantidad de divisiones espaciales

Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125
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Figura 3.26. EPAM de los diversos métodos coAr = 0.005 yA®,, = 0

en funcién de la cantidad de divisiones espaciales

Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125
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Figura 3.27. EPAM de los diversos métodos coAr = 0.005 yA®,, = 0

en funcién de la cantidad de divisiones espaciales

Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125
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Figura 3.28. EPAM de los diversos métodos coAr = 0.005 yA®,, = 0
en funcién de la cantidad de divisiones espaciales
Referencia: Crank-Nicolson con 12 divisiones esgasiyAr = 0.00125

La conclusion (b) del parrafo anterior merece udlisis mas detallado. Las causas de error en
la solucién de la ecuacion de calor con generaai@nna pueden dividirse en dos grupos: las
atribuibles a la ecuacién de calor (es decir, adiferentes métodos que se comparan en el
presente trabajo) y los atribuibles a la generaaitrna (es decir, al método de integracion
particular para la reaccién quimica; en este chsie &@unge-Kutta de cuarto orden en todos
los casos). Las figuras 3.23 a 3.28 ponen de mestofique los diferentes métodos para
resolver la ecuacién de calor difieren en sus tadas cuando el nimero de nodos espaciales
es pequefo y tienden a dar los mismos resultadasnaéntar en nimero de nodos. Esto es
una consecuencia de que todos los métodos convarigesoluciéon del mismo problema. Sin
embargo, notese que el EPAM no disminuye continnéena medida que se aumenta el
namero de nodos, sino que tiende a un valor agiotdEn algunos casos, como el mostrado
en las figuras 3.23 y 3.26, no s6lo no disminuy&RAM sino que aumenta hacia ese valor
asintotico, en los tres métodos de elementos §initeste EPAM asintético es muy
aproximadamente igual al EPAM asociado con el @labatico con el mismo tamafo de
incremento de tiempd\z. Lo anterior es equivalente a decir que el EPAMewoiolo al
aumentar el nimero de nodos espaciales se redsizellegar a ser iunicamente el debido a la
generacion interna, es decir, al método de Rung&lque se emplea para su integracion.

Se ha encontrado entonces una diferencia importantiee el empleo de los diferentes
métodos para resolver la ecuacion de conducciooatie con y sin generacion interna de
calor debida a una reaccién quimica. Cuando naeegineracion interna de origen quinijco
todos los métodos se acercan a la solucion delggmaba medida que aumenta el nUmero de
nodos espaciales y queda sélo un error remanebidodal tamafio del paso temporaAk,.

° Es decir, cuando la generacion de calor es caesiadependiente de la temperatura y la concéatracomo
en el caso que tiene solucion analitica.
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Como se ha mencionado, en el caso de diferencidasfihacia adelante existe una restriccion
concreta para el valor d€Z, que depende d&r o viceversa. Sin embargo, los resultados de
esta seccion muestran que, cuando existe genersdt@ma, el aumento en el nimero de
nodos espacialeso hace disminuir continuamente el erreino que lo hace tender al error
asociado con la generacion interna, que dependdadediio del paso temporak, y es
independiente del error asociado con el tamafiddeh la conduccién de calor.

Es interesante también analizar la distribuciénaeisptemporal del error porcentual. Las
figuras 3.29 a 3.31 muestran el error porcentudliroion del tiempo para el caa®,, = 0.3

y Bi = 5, en diferentes nodos espaciales. En el ceetrmolde Z = 0) el comportamiento del
error es muy semejante al del caso adiabaticoupdaytransferencia de calor tiene que darse
a través de todo el espesor del molde. Por tahedgeto de las paredes es minimaoZen 0.

La figura 3.29 muestra el error porcentu, evaluado e = 0, en funcién del tiempo con
todos los métodos usando 6 divisiones espacialas y 0.0025, respecto del método de
Crank-Nicolson con 12 divisiones espacialesry= 0.00125. El “valle” que presentan todos
los métodos corresponde al periodo de maxima gedarde calor en ese nodo. En todos los
métodos el error aumenta -su valor absoluto- a aaedjue aumenta la velocidad de
generacion, y dicho error es negativo, lo que fSnique se obtiene un retraso en la
conversion (integracion) respecto de la solucidnmmdelo. EI método que produce un menor
error es el de elementos finitos de Hermite y @ muas se desvia es el de diferencias finitas
hacia adelante. Todos los métodos tienen, cuahiaignte, comportamientos semejantes en
este nodo.
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Figura 3.29. Error porcentual de la temperatura erel centro del molde,
en funcién del tiempo, de los diversos métodos rempio del de Crank-Nicolsof’

19 as figuras 3.29 a 3.32 muestran los resultadbsédeulo del error porcentudt%, para el caso estudiado en
la presente seccion. En los métodos comparadasaseru6 nodos espaciales= 0.0025 (NINCT = 50). El
método de referencia fue Crank-Nicolson, con 12sa@spaciales &z = 0.00125.
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La figura 3.30 muestra el error porcentual calcoladZ = 1, que es la pared del molde, en las
mismas condiciones de la gréafica anterior. Esthogrfpermite notar que, a diferencia del caso
anterior, no todos los métodos producen resultado®jantes cualitativamente.

Es posible hacer dos grupos en cuanto a como ogeecios métodos ante el incremento de
temperatura debido a la pared caliente. Los métddadiferencias finitas comienzan con un
retraso, es decir, con un error negativo, paraduetyecuperando” terreno y terminar en una
situacién de error positivo, influenciado claraneepor la generacion interna. En cambio, los
métodos de colocacién ortogonal y elementos finpiossentan un comportamiento casi
exactamente opuesto respecto de los anterioresie@pam con una desviacion positiva que
cambia de signo a medida que se produce la geaerdeicalor. En todos los métodos el error
se estabiliza cuando cesa la generacion interna.
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Figura 3.30. Error porcentual de la temperatura enla pared,
en funcién del tiempo, de los diversos métodos resgio del de Crank-Nicolson

Por ultimo, la figura 3.31 muestra el error porc@hjppromedio de los siete nodos espaciales,
desdeZ = 0 hasta&Z = 1. Lo mostrado en esta gréfica es un comportamiatermedio de los
dos anteriores, mas representativo de lo que susedd dominio temporal en funcion del
tiempo. Los métodos de diferencias finitas comianzan un error negativo que se acentla
con la generacion interna. Al terminar la reacciéstps métodos tienden a generar un error
positivo. Los demas métodos, en cambio, comienpanut pequefio error positivo que se
cambia a negativo pro efecto de la generaciénnatgrara luego acercarse al nivel de error
nulo al terminar la reaccion.

Aunque las gréficas 3.29 a 3.31 no lo muestrarel dapso de tiempo en que hace la
comparacion es suficientemente largo, todos lo®doét tienden al nivel de error nulo, pero
eso se debe a que a tiempo infinito ya no existergeion interna ni conduccion de calor
porque se alcanza el equilibrio térmico (es deeiralcanza una temperatura constante en todo
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el dominio espacial, que no cambia con el tiem@s ygual a la temperatura de las paredes).
Evidentemente este caso no es de interés y paeesenlizd el presente estudio tomando en
cuenta unicamente el lapso durante el cual se geador.
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Figura 3.31. Error porcentual promedio de todos losodos espaciales, de la temperatura,
en funcion del tiempo, de los diversos métodos resgo de Crank-Nicolson

Las figuras 3.32 y 3.33 muestran la distribuciOpaeso-temporal del error porcentual en
temperatura, para dos métodos de comportamiento difiesente: diferencias finitas hacia
adelante (figura 3.32) y colocacion ortogonal (feg3.33). N6tese como en ambas graficas
existe una “zanja transversal” que correspondezarna de maximo error negativo y coincide
bastante bien con la curva de generacion interta filgura 3.22.
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.18
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Figura 3.32. Error porcentual en temperatura, en funcion de la distancia y del tiempo,
del método de diferencias finitas hacia adelante specto del de Crank-Nicolson

Col.Or., B x 48 vs
Cr-Nic., 12 » B@

+1.26
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Figura 3.33. Error porcentual en temperatura, en funcion de la distancia y del tiempo,
del método de colocacién ortogonal respecto del @zank-Nicolson



Nomenclatura del Capitulo Il

b exponente dekzr en la ecuacion (3.6), adimensional y sin signifacéisico

Bi namero de Biot ¥J(H/2)/k, adimensional (cfr. Capitulo I)

Bi@0 numero de Biot critico inicial: valor ddi maximo para el cual la solucién de la
temperatura en la pared no muestra oscilacione€meas desde el primer incremento
de tiempo, para un método numérico dado

Bi@50numero de Biot critico a 50 iteraciones: valor Biemaximo para el cual la solucion de
la temperatura en la pared no muestra oscilacionegricas al llegar al incremento de
tiempo numero 50, para un método numérico dado

c constante de proporcionalidad de la ecuacién (@dinensional y sin significado fisico

E error, diferencia de una propiedad calculada psrmdétodos

EM valor medio déE para un conjunto de nodos

EPAM error porcentual absoluto medio

E%  error porcentual

N namero de nodos en una comparacion

NINCT cantidad de incrementos de tiempo en una simulacién

NINCZ cantidad de nodos espaciales en una simulacién

y propiedad que se compara entre dos métodos

Letras griegas:

ATae incremento de temperatura adiabaticat:;Co/(pCp), K (cfr. Capitulo 1)

AZ  distancia adimensional entre dos nodos espaci@estante) (cfr. Capitulo I)

A®,, diferencia entre la temperatura adimensional tetld exterior y la inicial de los
reactivos.

At incremento de tiempo adimensional (constante) Gapitulo 1)

) = At/(AZ)?, cociente utilizado en diferencias finitas (cfapitulo I1)

(C] temperatura adimensionall#AT,q (cfr. Capitulo 1)

T tiempo adimensional = {H?)t (cfr. Capitulo 1)

Subindices:

a propiedad del fluido exterior
[ nodo espacial

| nodo temporal

p propiedad evaluada en la pared del molde

Superindices:

c método que se quiere comparar
r método de referencia

74



Conclusiones

Las conclusiones que se obtienen del presentgdrabtn contenidas a lo largo del texto del
Capitulo 1ll. Se resumen en lo siguiente:

La ecuacion de conduccién de calor unidimensiomal generacién de calor interna por
reaccion quimica, considerando un extremo adiabdiic simetria respecto del dominio
espacial) y transferencia de calor con convecaibpafia en el otro extremo del dominio (la
pared del recipiente) puede ser resuelta, conasiditnitaciones, por cualquiera de los
métodos de diferencias finitas, colocacion ortojgnelementos finitos. Estas limitaciones se
resumen a continuacion:

1. Generacion Interna

1.1La principal causa de divergencia al resolver etlelm es debida a la generacion interna
de calor, especialmente si la reaccion es violgntes pasos en tiempo son relativamente
grandes.

1.2La generacion interna es también la principal cadeaerror en cualquier método,
especialmente cuando la reaccién es violenta.

1.3 La generacion interna es determinante en las csincles expresadas mas adelante acerca
del mayor beneficio de disminuir el tamafio del ptsoporal en vez de disminuir el
tamano de las divisiones espaciales, asi comoiddlae error obtenido (ver 4.2, 5.3, 5.4
y 5.5).

2. Numero de Biot Critico

2.1 Para los métodos de diferencias finitas hacia atilal de Crank-Nicolson y todos los de
elementos finitos, existe un nimero de Biot critiB@, tal que si elBi del problema a
resolver edBi > Bi., se tendra oscilacion en la temperatura calcudada pared del molde
(esta oscilacion no tiene significado fisico).

2.2Los métodos de diferencias finitas hacia atras lpcag@ion ortogonal nunca presentan
oscilaciones en la temperatura de la pared.

2.3 Numero de Biot critico en funcion de:
2.3.1Para cada uno de los métodos mencionados en da2ragnitud del nimero de
Biot critico no depende substancialmente de laeliigia de temperatura que exista
entre el sistema reactivo y las paredes del retpi€\®,), suponiendo esta
diferencia de una magnitud razonable con signifidésico.
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2.3.2Una excepcion al punto anterior aparece en el métiedCrank-Nicolson. En este
método, sélo cuanda®, = 0 no se produce oscilacion alguna, mientras sjue
A®,, # 0 existe algun numero de Biot critico de acuerdo o expresado en el
punto anterior.

2.4 Numero de Biot critico en funcion del tamafio dediagsiones espaciales:
2.4.1En todos los métodos mencionados en el apartadel2nfimero de Biot critico
aumenta con el tamafo de las divisiones espaciales.
2.4.2En el método de diferencias finitas hacia adelagitale Crank-Nicolson y el de
elementos finitos lineales, este aumento es limegpecto del tamafio de las
divisiones espaciales.

2.5 Numero de Biot critico en funcion del tamafio deogasnporal.

2.5.1 En todos los métodos mencionados en el apartad@épto en elementos finitos
de Hermite, el nimero de Biot critico es inversamemoporcional al tamafio de
paso temporal elevado a una potencia positiva pendientemente del tamafio de
paso temporal.

2.5.2 En diferencias finitas hacia adelante, Crank-Nmoly elementos finitos lineales,
dicha potencia es, ademas, independiente del tadeafas divisiones espaciales.

2.5.3 En diferencias finitas hacia adelante dicha potessil. Es decir, el nUmero de Biot
critico es inversamente proporcional al tamafnadelivisiones espaciales.

2.6 Pared isotérmica:

2.6.1 De lo anterior se deduce la imposibilidad de simute pared del molde isotérmica
mediante el uso del numero de Biot muy grandezatilo los métodos que oscilan,
mencionados en el apartado 2.1.

2.6.2En el caso generah@,, > 0), solo es posible simular la pared en formaérsoica
utilizando un numero de Biot muy grande, mediante métodos de diferencias
finitas hacia atras y colocacion ortogonal.

2.6.3 Si la temperatura inicial del sistema reactivo sl al de las paredea®,, = O;
activacion por mezclado) también es posible modalgrared isotérmica mediante
el uso de un namero de Biot muy grande utilizandoétodo de Crank-Nicolson vy,
excepcionalmente, con elementos finitos de Hermite.

3. Comparacion con la Solucion Analitica

3.1 El método que mas se acerca a la solucion delaaitico es el de elementos finitos de
Hermite, en el caso de que no oscile (limitadogddamafio de la separacion entre nodos
espaciales).

3.2 El método de colocacién ortogonal se acerca muclosalucion analitica si se tienen
entre dos y cuatro puntos de colocacion interiores.

3.3 El método de Crank-Nicolson es el que mas se aeel@aolucion analitica a medida que
aumenta el numero de nodos espaciales.
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3.4 Si se tienen varios nodos espaciales, el erroectsle la solucién analitica disminuye
mas con la disminucién del paso temporal que conceémento en el nUumero de nodos
espaciales.

4. Comparacion del Caso con Pared Isotérmica

Por lo expresado en el apartado 3.3 y dado queisteesolucion analitica para este caso, se
tomé como referencia el método de Crank-NicolsanXk®divisiones espaciales.

4.1 Todos los métodos capaces de resolver el casoared sotérmica producen resultados
semejantes (ver 2.6.2 y 2.6.3).

4.2 El beneficio de reducir el tamafo del paso tempesainucho mayor que de aumentar el

namero de nodos espaciales, tanto desde el puntistdedel error obtenido como del
trabajo de computo requerido.

5. Comparacion de un “Caso Real”

5.1 Si el nimero de divisiones espaciales es pequéi®AM disminuye rapidamente con el
aumento en el numero de divisiones espaciales.

5.2El EPAM tiende a un valor asintético, mayor queoceal aumentar el nimero de
divisiones espaciales.

5.3 El valor asintotico referido en el apartado antees aproximadamente el EPAM que se
obtendria en el caso adiabatico, es decir, esasi@tado por la integracion del término de
generacion de calor interna.

5.4 Al igual que en casos anteriores, el beneficioathicir el tamafio del paso temporal es
mayor que el de aumentar el nimero de divisiongsoges.

5.5 El error porcentual maximo, en todos los métodegienera durante el periodo de maxima
generacion de calor interna.
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6. Otras Observaciones

6.1 Trabajo de programacion:
* Menor: método de diferencias finitas hacia adelad&bido a que es explicito y no
requiere la solucion de matrices.
» Mayor: colocacion ortogonal, por la generacionagerhatrices y la posible necesidad de
interpolar resultados.

6.2 Error producido en general:
* Menor: elementos finitos de Hermite.
» Mayor: diferencias finitas hacia adelante.

6.3 Rapidez de ejecucion:
* Menor: elementos finitos de Hermite.
* Mayor: diferencias finitas hacia adelante.

6.4 Estabilidad respecto de perturbaciones en la frante
* Menor: elementos finitos de segundo grado.
* Mayor: diferencias finitas hacia atras y colocaadtogonal.
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Anexo |

Tablas Numéricas para Colocacion Ortogonal

Polinomios de Jacobi

La tabla A.1.1 contiene los coeficientes de losnoohios que se utilizaron, de acuerdo con la
forma siguiente:

P(Z%) =(@1-2*)@A-bZ*+cZ* -dz°® +... (2.59)
Tabla A.1.1. Coeficientes de los polinomios de Jazipmultiplicados por el factor (1-Z%),
utilizados en el método de colocacion ortogonal
(valores redondeados a numeros enteros)
N+1 b C d e f g h [ J
2 5 0 0 0 0 0 0 g [
3 14 21 0 0 0 0 [ [)
4 27 99 86 0 0 q d ( D
5 44 286 572 347 ( ) D D D
6 65 650 2210 2999 1400 0 0 0 0
7 90 1275 6460 14535 14858 5628 0 0 0
8 119 2261] 15827 52008 86672 70913 22599 0 0
9 152 3724] 34261 152950 367080 483878 329675 90661 0
10 189 5796] 67620 391230 1260630 2368456 2576672 5030363485

Las raices de estos polinomios se encontraron medé paquete de software MathCad 1.0 y
estan reportadas en la tabla A.1.2.

Tabla A.1.2. Raices de los polinomios de Jacobi deado i multiplicados por
el factor (1-Z?), de acuerdo con la ecuacién (2.59), usando loeficientes de
la tabla A.1.1.

i Z]_ Zz Zg Z4 ZS

1 | 0.44721360 1.00000000 - - -

2 | 0.28523152 0.76505532 1.0000000( - -

3 | 0.20929922 0.59170018 0.87184014 1.00000000 -

4 | 0.16527896 0.47792495 0.73877384 0.91953391 1.@0000
5 | 0.13655293 0.39953094 0.63287614 0.81927932 0.92489
6 | 0.11633187 0.34272401 0.5506394( 0.72886860 0.86830
7 | 0.10132627 0.29983047 0.48605942 0.65238872 0. 72200
8 | 0.08974909 0.26636265 0.43441504 0.58850484 0.B&367
9 | 0.08054594 0.23955171 0.3923531§ 0.53499286 0.68377
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Tabla A.1.2, continuacion. Raices de los polinomiate Jacobi de grada
multiplicados por el factor (1-Z?), de acuerdo con la ecuacién (2.59), usand
los coeficientes de la tabla A.1.1.

1=

i Zs Z7 Zg Zg Zio

5 1.00000000 - - - -

6 0.95993504 1.00000000 - - -

7 0.89920062 0.96956801 1.00000004¢ - -

8 0.83559360 0.92064909 0.9761056( 1.000000Q0 -

9 0.77536792 0.86687883 0.93593345 0.98074417 1.@@@00
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Anexo |l

Programa para Generacion de las Matrices
para Colocacién Ortogonal

El siguiente programa fue escrito para correr emdBasic.

' GENERACION DE MATRICES PARA COLOCA CION ORTOGONAL

' Copyright 1988 by:

' Juan Jorge Hermosillo Villal obos

SCREEN 0: CLS:?:?2:?" GENERACION DE MATRICE S PARA COLOCACION
ORTOGONAL

?:?:?"Introduccion:

?:?

?"Este programa genera las matrices Ay B para colo cacion ortogonal con
?"polinomios simétricos respecto de x = 0. Los dato s de entrada son las
?"raices del polinomio."

?:?

?" 1) Resultados en el monitor.
?"  2) Resultados en impresora.
?"  3) Terminar el programa.
SALIDAS = INPUT$(1)

IF VAL(SALIDAS$) < 1 OR VAL(SALIDAS$) > 2 THEN END

?.?
INPUT"¢ Cuéntas raices tiene el polinomio? ",N

?:?"Enseguida, alimente las raices del polinomio, d € menor a mayor."
?

DEFDBL A, C, D, X, M
DIM A(N+1,N+1), AUM(N+1,N+1), AINV(N,N), C(N,N), D( N,N), MATA(N,N),
MATB(N,N), X(N)

'‘Se alimenta la matriz cuadrada:
FORI=1TON
AUM(I,) =1
?"Raiz "I" =";: INPUT X(I)
FORJ=1TON
A(1,d) = X()"(2*J-2)
C(1,J) = (2*3-2)*X(N"\(2*J-3)
D(1,J) = (2*3-3)*(2*J-2)*X()(2*J-4)
NEXT J
NEXT |
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?" Elementos de la matriz Q:"
FORI=1TON: FORJ=1TO N: ?"Q("I',;"J")
= INPUT$(1)

?"  Elementos de la matriz C:"
FORI=1TON: FORJ=1TO N: ?"C("I","J")
= INPUT$(1)

?"  Elementos de la matriz D:"
FORI=1TON: FOR J=1TO N: ?'D("I","J")
= INPUT$(1)

'‘Comienza eliminacién gaussiana. Q es el nimero de
FORQ=1TON-1
'Se ejecuta pivoteo parcial en cada itera
MAX = ABS (A(Q,Q)): R=Q
FORI=QTON
IF ABS(A(1,Q)) > MAX THEN MAX = ABS(A(
NEXT |
IF R <> Q THEN
FORJ=1TON
AA = A(Q,J): AB = AUM(Q,J)
A(Q,J) = A(R,J): AUM(Q,J) = AUM
A(R,J) = AA: AUM(R,J) = AB
NEXT J
END IF
‘Termina pivoteo parcial.

FORI1=Q+1TON
AFACT = A(1,Q)/A(Q,Q)
FORJ=1TON
A(1,J) = A(1,J) - AFACT*A(Q,J)
AUM(1,J) = AUM(I,J) - AFACT*AUM(Q,J
NEXT J
NEXT |
NEXT Q
'"Termina la eliminacion gaussiana.

‘Comienza substitucion hacia atras con X = m
IF A(N,N) = 0 THEN ?:?"La matriz Q no tiene
FORJ=1TON
AINV(N,J) = AUM(N,J)/A(N,N)
FORI1=N-1TO 1STEP -1
CS=0
FORK=I1+1TON
CS =CS + A(l,K) * AINV(K,J)
NEXT K
AINV(1,J) = (AUM(1,3)-CS)/A(l,1)
NEXT |
NEXT J

IF SALIDAS$ ="1" THEN
CLS:?
PRINT"Elementos de la matriz Q inversa:"

FORI1=1TO N: FOR J=1TO N: PRINT"QINV("I","

NEXT
Z$ = INPUTS$(1)
ELSE
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="A(l,J): NEXT: NEXT: Z$

="C(l,J): NEXT: NEXT: Z$

="D(I,J): NEXT: NEXT: Z$

iteracion

cién Q.

1,Q)): R=I

(RJ)

atriz identidad.
inversa."”

J") ="AINV(1,d): NEXT:



LPRINT:LPRINT"Elementos de la matriz Q inversa:"
FORI=1TON: FORJ=1TO N: LPRINT"QINV("I",
NEXT
END IF

'‘Generacion de las matrices para colocacién ortogon
‘La matriz A (MATA) es para aproximar la primera de
'‘La matriz B (MATB) es para aproximar la segunda de

FORI=1TON
FORJ=1TON
CS=0:DS=0
FORK=1TON
CS = CS + C(I,K)*AINV(K,J)
DS = DS + D(I,K)*AINV(K,J)
NEXT K
MATA(I,J) = CS
MATB(I,J) = DS
NEXT J
NEXT |

IF SALIDAS$ = "1" THEN
CLS:?
PRINT"Elementos de la matriz A para colocaciéon o
FORI=1TON: FOR J=1TO N: PRINT"A("I","J")
Z$=INPUT$(1)
CLS:?
PRINT"Elementos de la matriz B para colocaciéon o
FORI=1TON: FORJ=1TO N: PRINT"B("I","J")
ELSE
LPRINT:LPRINT"Elementos de la matriz A para colo
FORI=1TON: FOR J=1TO N: LPRINT"A("I","J"
NEXT
LPRINT:LPRINT"Elementos de la matriz B para colo
FORI=1TON: FORJ=1TO N: LPRINT"B("I","J"
NEXT
END IF

END
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"J") ="AINV(1,J): NEXT:

al.
rivada.
rivada.

rtogonal:”
=" MATA(I,J): NEXT: NEXT

rtogonal:”
=" MATB(I,J): NEXT: NEXT

cacion ortogonal:"
) =" MATA(1,J): NEXT:

cacion ortogonal:"
) =" MATB(I,J): NEXT:



Anexo llI

Programa para Simular Polimerizaciones Estéaticas
y Comparar los Métodos Numéricos

El programa que se presenta en este anexo, derdm®oaCOMPBAS, fue escrito para correr
en Turbo Basit versién 1.1 de Borland International Inc. Paracfanar adecuadamente
requiere también los programas que se encuentrah A&mexo IV. En conjunto, el programa
principal junto con los tres complementarios cargiealrededor de 1850 lineas de cédigo, sin
incluir el programa requerido para la generaciotadenatrices para colocacion ortogonal.

Con este programa se realizaron las graficas tedsionales de los Capitulos | y lll, de
temperatura, conversion, velocidad de reaccionmor,ey tiene capacidad para generar muchas
mas segun lo que se quiera mostrar o estudiar. i#&miop con el uso de los modulos
adecuados que estan integrados en el programayamh a cabo las comparaciones entre los
diversos métodos numeéricos.

El programa estd estructurado en bloques (separados en elddistaor lineas
EXXXXXXXXXXXXXXX...") de la siguiente forma: la primera parte consiste en definir las
propiedades fisicas y quimicas del sistema readiw® se quiere modelar, junto con las
condiciones iniciales y de frontera. En el prograsaaencuentra definido un caso particular,
con sentido fisico, que es el que se empled parchosude los ejemplos del Capitulo |
(excepto por el numero de Biot, que puede varipasa simular casos reales o hipotéticos).

La segunda parte contiene la formulacion de lasiceatde los diversos métodos numeéricos,
de acuerdo con lo expuesto en el Capitulo 1l. Atgude los métodos requieren adaptaciones
para poder realizar las comparaciones entre siejeoplo, el método de colocacion ortogonal
proporciona los resultados sobre los nodos de aoide, sélo en el caso en que no se vaya a
comparar con otros métodos. Cuando se esta enoeld'cle comparacion” —lo cual se pide al
usuario al principio del programa— se realiza urarpolacion para obtener los resultados en
nodos equidistantes y, por ello, comparables comnlémas métodos. En el caso del método de
elementos finitos con polinomios de segundo greoresultados mostrados incluyen el nodo
interno que se genera dentro de cada elemento.f®ilh embargo, la comparacion se efectia
solamente entre los nodos “externos” de cada elemen

La tercera parte contiene la subrutina para corgjiarade dos métodos cuyos resultados se
hayan almacenado previamente en la memoria. Ensebtaitina primero se comparéas

1 Advertencia: el programa que se presenta en est@duncioné satisfactoriamente para la realizadiél
presente estudio y su elaboracion consumi6 propigaria mayor parte del tiempo dedicado al tradafduso a
finales de 2003, el programa funcionaba adecuadenajo Windows 98 y XP, en procesadores Pentium IIl de
diversas velocidades. Sin embargo, el programangrende mas que un trabajo muy elemental de cabida
contra errores posibles por parte del usuarioe 8 slimentan valores al azar, lejanos a un sefisito y

factible, es probable que el programa no funciatezaadamente por encontrar parametros de dimessione
improcesables, ademés de las razones estudiadpsryadas en la presente tesis.
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coordenadasespacial y temporal de todos los resultados atidsnpor un método, con los
obtenidos por el otro método. Cuando ambas cooddsnaoinciden, se efectia la
comparacion de la variable dependiente —tempetatareersion, etc., — en forma absoluta o
porcentual. También pueden calcularse parametrtzliscos generales, como el error
medio, la media del valor absoluto del error poreel el error medio de los nodos espaciales
en funcion del tiempo, los errores maximos posijiviegativo y en qué nodo ocurren, etc.

Existen ademas otras subrutinas, dentro del pragmimcipal, como la de determinacién de
maximos y minimos, la salida de informacion a caeacion, etc. que cumplen funciones
complementarias.

Como programas apartge deben compilarse junto con el principaéstan escritas también
las subrutinas de eliminacion gaussiasapssBAS y de Runge-Kutta de cuarto orden,
RKUTTA.POL, que se emplean intensivamente en todos los n&tdtktas dos subrutinas se
encuentran en el Anexo IV.

Por altimo, la subrutin@ALIDATA .POL, incluida en el Anexo IV, que también debe compéa
junto con el principal, permite la tabulacion delds los resultados calculados, es decir, la
temperatura, la conversion y la velocidad de gem@made calor obtenidos por un método
dado, asi como el error calculado entre dos métdekia subrutina permite también mostrar
los resultados en forma gréafica en una variedddrieas en dos y tres dimensiones:

* Resultados numéricos:
o Temperatura, conversion y velocidad de reacciogefoeracion de calor) en funcion del
tiempo en todos los nodos.
o Datos comparativos de los resultados obtenidosigomeétodos.

» Resultados graficos:
0 En dos dimensiones:

= Distribucion espacial de la temperatura, a tiemgados, o representada dinamicamente
en funcion del tiempo (a la velocidad que se efipeei).

= Distribucion espacial de la conversién quimica, iempos dados, o representada
din@amicamente en funcion del tiempo (idem).

= Evolucién temporal de la temperatura en los diversmlos espaciales.

= Evolucién temporal de la conversion en los diversmdos espaciales.

= Si se hacen corridas del mismo caso con dos difssenétodos y se ejecuta la funcion
de comparacion, el programa permite también gnaéicarror relativo entre un método y
otro, con una distribucién espacio-temporal. Bb tife error que se muestra es el que se
haya indicado previamente: absoluto o porcentual.

o En tres dimensiones:
= Temperatura en funcién de la distancia y el tiengon, la opcién de mostrar bandas de
colores indicativas de igual temperatura.
= Conversion en funcion de la distancia y el tiemgmm la opcion de mostrar bandas de
colores indicativas de igual conversion.

12| as subrutinas deben estar presentes en el migewatio que el programa principal en el momeredad
compilacion.
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= Velocidad de reaccion (o rapidez de generacionatti)cen funcion de la distancia y el
tiempo, con opcidn de mostrar bandas de coloresdtidas de igual velocidad.

= Si se hacen corridas del mismo caso con dos difsyenétodos y se ejecuta la funcion
de comparacion, el programa permite también gnaéicarror relativo entre un método y
otro, con una distribucién espacio-temporal. Bb tife error que se muestra es el que se
haya indicado previamente: absoluto o porcentual.

= Existe la opcidon de hacer una presentacion tridsoeal con anaglifos bicolores, que
requieren unos anteojos especiales (rojo y azud) yex el efecto en pantalla.

Aunque el programa carece de una funcion de aymdahos de los menus que aparecen
contienen una explicacién breve de lo que deberbacasi como valores sugeridos para
muchos de los parametros que deben suministrapsees®o, un usuario con nociones de lo
que sucede en el programa no debe de tener daficatt su utilizacion.

Enseguida se presenta el cédigo del programaadizn el presente trab&jo

SIMULADOR DE POLIMERIZACIONES E STATICAS

Copyright 1989 by:

Juan Jorge Hermosillo Villalo bos
Facultad de Ciencias Quimic as
Universidad de Guadalajar a
Asesor: Dr. Victor Manuel Gonzal ez Romero

Pi00.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.9.99.9.90.9.9,9,9,9,9,9,0,0,0.9,0,0,9,9,9,9,.0,0,.0,.0,.0.0.0,0.0.%. 2. %::%::%.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.9.9.9.9.0.90.9.9.9.9.0
DEFDBL D
SCREEN 2: SCREEN 0: CLS

e SIMULADOR DE POLIMERIZACIONES ESTATICAS

?"Este programa simula una polimerizacién estatica
"recipiente de longitud y anchura infinitas y espe

"resolver la ecuacion de calor con generacion inte
5

?"En este programa existen ocho métodos numéricos

"simulacién de la conduccion de calor. La generaci
"todos los casos por el método de Runge-Ku
"extrapolacion de Richardson.

(reaccién de curado) en un"_
sor finito. Esto equivale a"_
rna en forma unidimensional."

disponibles para hacer la"_
on interna se resuelve en"_
tta de cuarto orden con"_

'3 a conversion del codigo original al procesadotedko produjo algunos caracteres anémalos enidsgbs y
comentarios (las letras acentuadas y algunos s@mpsintuacion), que fueron corregidos para laeptes
edicién escrita. Se puede suponer que el restocodéyo se convirtid6 adecuadamente.



?:?" a) Correr el programa.
?:?" ¢) Comparar resultados usando los mismos v
?:?" s) Salir del programa.
5
?"Escoja alguna alternativa (a/c/s)
Z$ = INPUTS$(1)
SELECT CASE Z$
CASE "c","C": COMPARA =1
CASE "s","S": END
CASE ELSE: COMPARA =0
END SELECT

IF COMPARA =1 THEN
' Dimensionamiento para almacenar los resultados:

DIM THETA(15,201), CONV(15,201), DTAX(15,201), Z
' Dimensionamiento para almacenar los resultados d

DIM THETAREF(15,201), CONVREF(15,201), DTAXREF(15,

DIM ERROR1(15,201), ERRMED(201)

ELSE

DIM THETA(15,201), CONV(15,201), DTAX(15,201), Z
END IF
' Dimensionamiento para la subrutina de eliminacio
DIM DA(15,16),DB(15),DX(15)
' Matrices y coeficientes para colocacion:

DIM DQINV/(10,10),DT(10),DC(10),DD(10)
' Dimensionamiento para las gr ficas:

DIM XG(15),XG2(15),XGI(15),XG2I(15),Y1(15),Y2(15
' Dimensionamiento para colores de isobandas:

DIM COL(16):DIM COL$(16)

'Definicion de algunos valores necesarios o sugerid

NINCZ = 5: NINCT = 25: NPCI = 4

XFACT = 192: YFACT =91

COLFOND = 0: COLFIG = 7: COLFIG1 = 12:

COLFIG2 = 10: COLFIG3 = 9: COLFIG4 = 14
COL(1)=8: COL(2)=7:COL(3)=4: COL(4)=12:COL(5)
COL(8)=10:COL(9)=3:COL(10)=11:COL(11)=1:COL(12

ACUMULADAS$ ="s": GRAFPAREDS$ ="n": ESTEREO$ =

'Definicién de propiedades y condiciones fisicas y

KT =0.0006 'Conductividad térmica (cal/s K
HR = 23000 'Entalpia de reaccion (cal/mol)
CP=.41 'Capacidad calorifica (cal/g K)
DE=1 ‘Densidad (g/cc)

EA = 12000 'Energia de activacion (cal/mol)
FP = 2.56E+09 'Factor preexponencial (1/s)
ORD =2 '‘Orden de la reaccion (adimensio

Tl =303 ‘Temperatura inicial del reactiv
TW = 347 ‘Temperatura del fluido exterior
ClI =0.0026 ‘'Concentracion inicial del react
BIOT =0 'Numero de Biot para caso adiaba
ESP=1 'Espesor del molde (cm)

Pi00.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.9.9.9.9.9.9.9.9,9.9,9,9,0,9,0,9.0,0,0,9,0,9,9,.9,0,.0,0,.0,.0,.0.0,0.%: 7. %:%:1,.0,.0,.0,.0,.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.9.9.0.9.9.9.9.9,04

" ALIMENTACION DE LAS PROPIEDADES TE
227" a) Alimentar los valores de las pr
2. b) Usar los valores ya definidos e
2. s) Terminar el programa.
2. Escoja alguna alternativa (a/b/s):
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alores.

(15), TAU(201), THETAL(15)
e referencia:
201),ZREF(15), TAUREF(201)

(15), TAU(201), THETAL(15)

n gaussiana:

),Y3(15),Y4(15)

(0NN

=6: COL(6)=14:COL(7)=2
)=9:COL(13)=5:COL(14)=13
e

quimicas:

cm)

nal)

o (K)

(K)

ivo (g/cc)
tico

RMICAS DEL SISTEMA
opiedades térmicas.
n el programa.

" Z$ = INPUTS$(1)



SELECT CASE Z$
CASE "a", "A": GOTO 1000
CASE "s", "S": END
CASE ELSE: GOTO 1500
END SELECT

1000 CLS:PRINT:PRINT

" PROPIEDADES TERMICAS DEL SISTEMA

?:?

?"Alimente los valores que desee cambiar. Los valor
"definidos en el programa. Para utilizar estos val
"RETURN. Al alimentar nuevos valores, tenga cuidad
?:?

?"  ¢Desea correr un caso semejante al analitico

IF CASORARO$ = "S" OR CASORARO$ ="s" THEN C
IF CASORARO =1 THEN ORD=0: EA=0: FP=0.00006

?"  Conductividad t,rmica (cal/s Kcm) =";: ?
INPUT KT$: IF KT$ <>" THEN KT VAL(KT$)
?"  Entalpja de reacci¢n (cal/mol) = ?
INPUT HR$: IF HR$ <> "" THEN HR VAL(HR$)
?"  Capacidad calorifica (cal/g K) = ?

INPUT CP$: IF CP$ <>"" THEN CP VAL(CP$)
?"  Densidad (g/cc) =
INPUT DES$: IF DE$ <>"" THEN DE VAL(DE$)

?"  Energia de activacion (cal/mol) = ?

INPUT EAS$: IF EA$ <> ™ THEN EA = VAL(EA$)
?"  Factor preexponencial (1/s) = ?

INPUT FP$: IF FP$ <> ™ THEN FP VAL(FP$)
?"  Orden de la reaccién (adimensional) = ";: ?

INPUT ORD$: IF ORD$ <> " THEN ORD = VAL(ORD

?:?"  ¢Todos los valores estan correctos? (s/n)"
IFZ$="n"OR Z$ = "N" THEN 1000

1500 CLS:PRINT:PRINT
e CONDICIONES INICIALES Y DE FR
22
?"Alimente los valores que desee cambiar. Entre par
"que tomara el programa si no se alimentan otros.
"s6lo presione la tecla RETURN."
22
?"  Temperatura inicial del sistema (K) =";:
INPUT TI$: IF TI$ <> "" THEN TI = VAL(TI$)
IF CASORARO =1 THEN TW =TI
?"  Temperatura del fluido exterior (K) =";:
INPUT TW$: IF TWS$ <> " THEN TW = VAL(TW$)
?"  Concentracion inicial de reactivo (g/cc) ="
INPUT CI$: IF CI$ <> "" THEN CI = VAL(CI$)
?:?" ¢La pared del molde es (1) adiabatica, (2)
PAREDS$ = INPUT$(1)

SELECT CASE VAL(PARED$)
CASE 1: ?" Pared adiabatica. Nimero
CASE 2: ?" Para pared isotérmica, in
INPUT"  Ndmero de Biot (adime
CASE ELSE: ?" Numero de Biot (adimensio
IF BIOT$ <>"" THEN BIOT = VAL(B
END SELECT

?:?"  Espesor del molde (cm) =";:
INPUT ESP$: IF ESP$ <> " THEN ESP = VAL(E
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REACTIVO

es que aparecen son los"_

ores, solo presione la tecla"_

o con las unidades."

? (s/n)";: CASORAROS$ = INPUT$(1)
ASORARO =1 ELSE CASORARO =0
USING "#.###H#Ht " KT,

USING "+###Hi## " HR;

USING "## #### ",CP;

USING "##.## ",.DE ;

USING "t " EA,

USING "### MM " FP;

USING "##.## ",ORD ;
$)

: Z$ = INPUTS$(1)

ONTERA
éntesis aparecen los valores"_
Para utilizar estos valores,"

? USING "###.# " Tl;

? USING "###.# ", TW;
;2?2 USING "### #### ,Cl,

isotérmica u (3) otra?"

de Biot = 0.":BIOT =0
troduzca un Biot grande."
nsional) ="; BIOT

nal) ="BIOT;: INPUT BIOT$
10T$)

? USING "##.## ";ESP;
SP$)



?:?"  ¢Todos los valores estan correctos? (s/n)" ;0 Z% = INPUTS$(2)
IFZ$="n"OR Z$ = "N" THEN 1500

'Otras definiciones:

R =1.9872 ‘cal/mol K

Pl =3.141592
DTAD = HR*CI/(DE*CP) 'Incremento de temperatur a adiabatico
GAMMA = EA/(R*DTAD) 'Energia de activacién adi mensional
DA = (ESP/2)"2 * FP * CIN(ORD-1) * DE*CP * E XP(-GAMMA)/KT 'N. Damkohler
ALPHA = KT/(DE*CP) 'Difusividad térmica, cm”2/ S.
A0 = HR*FP*EXP(-EA/(R*TI)) 'Generacion de calo r (caso analitico)
CLS:?:?7:?
?"El problema definido tiene las siguiente S caracteristicas:
?:?"  Incremento de temperatura adiabatic o ="DTAD"K"
e Energia de activacion adimensiona | ="GAMMA
2" NUmero de Damkohle r ="DA
" Numero de Bio t="BIOT
" Unidad de tiempo adimensiona | ="(ESP/2)"2/ALPHA"seg"
e Unidad de temperatura adimensiona | ="DTAD"K"
?" Dif. de temp. adimensional en la pare d ="(TW-TI)/DTAD
27" ¢ Todo esta correcto? (s/n)" 1 Z$ = INPUT$(1)

IF Z$ ="n" OR Z$ = "N" THEN 1750
P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.90.90.0,0.90,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0,0,0,9,9,0,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::%::5:1.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0,0,0,0,0,¢

1700 IF COMPARA = 2 THEN
NINCTREF = NINCT: NINCZREF = NINCZ
FOR J=0TO NINCT

FOR =0 TO NINCZ
THETAREF(,J)= THETA(I,J)
CONVREF(1,J) = CONV(l,J)
DTAXREF(1,J) = DTAX(I,J)
NEXT |
TAUREF(J) = TAU(J)
NEXT J
FOR | =0 TO NINCZ: ZREF(l) = Z(l): NEXT |

METODOREF = METODO: METODOREF$ = METODO$

END IF

CLS:PRINT:PRINT

e SELECCION DE UN METODO NU MERICO

22

" 1) Diferencias finitas hacia adelante (método de Euler).

" 2) Diferencias finitas hacia atras.

" 3) Diferencias finitas centrales (méto do de Crank-Nicolson).

" 4) Diferencias finitas ponderadas.

" 5) Colocacién ortogonal.

" 6) Elementos finitos lineales.

" 7) Elementos finitos de segundo grado.

" 8) Elementos finitos con polinomios de Hermite.

" 9) Solucion analitica.

1750 ?

" m) Modificar condiciones iniciales y d e frontera.

" r) Redefinir propiedades térmicas del sistema reactivo.
IF COMPARA = 3 THEN

" c¢) Efectuar comparacion del método "ME TODOQ" respecto del "METODOREF
END IF

e s) Menu anterior.

?:?

METODS$ = METODO$
METODOS$ = INPUT$(1): IF VAL(METODO$)<> 0 THEN METODO = VAL(METODOS)
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SELECT CASE METODO$
CASE "m","M": GOTO 1500
CASE "r","R": GOTO 1000
CASE "c¢","C": METODO$ = METOD$: GOTO COMPAR A
CASE "s","S": GOTO 800
END SELECT
GOSUB METODONOMBRE

IF METODO =7 THEN P=2 ELSE P=1
'P es el nimero de nodos por cada incremento e n distancia.

‘Inicializacion de algunas variables:

MAXTHETA = 0: MAXCONV = 0: MAXDTAX = 0
MINTHETA = 10: MINDTAX = 10
FOR 1=0 TO NINCZ
FOR J=0 TO NINCT
THETA(I,J)=0: CONV(1,J)=0: DTAX(1,J)=0
NEXT J
THETAL(l) = 0
NEXT |
NTAU =0

'"THETAL es la derivada de la temperatura en E. F.Hermite.

ON METODO GOTO 10000, 11000, 12000, 13000, 20000, 3 0000, 31000, 32000, 40000
GOTO 1700

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.90.6.0,0.0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0,0,0,9,0,9,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,::::::::5:9.0,.0,.0.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0,0,0,0,0,¢
" DIFERENCIAS FINITAS HACIA ADELANTE":PRINT

" (Método de Euler )
RHO = 1: GOSUB ENTRADATOS: GOTO 13050

" DIFERENCIAS FINITAS HACIA ATRAS":?
RHO = 0: GOSUB ENTRADATOS: GOTO 13050

" METODO DE CRANK NICO LSON":PRINT

RHO = .5:GOSUB ENTRADATOS: GOTO 13050

" DIFERNCIAS FINITAS PON DERADAS":PRINT

13045 ?:?

INPUT"¢,Qué factor de peso (rho) se desea dar a dife rencias hacia adelante?"; RHO
IF RHO < 0 THEN 13045 ELSE IF RHO > 1 THEN 13 045

?:?"  Ponderacion hacia adelante = "RHO
?" Ponderacion hacia atras = "1-RHO
GOSUB ENTRADATOS

13050 GOSUB PRERKUTA
N=NINCZ +1

FOR 1=2 TO NINCZ
DA(l,l) = 1 + 2*(1-RHO)*DELTA
DA(I,1+1) = (RHO-1)*DELTA
DA(1,I-1) = (RHO-1)*DELTA

NEXT |

DA(1,1) = 1 + 2*(1-RHO)*DELTA

DA(1,2) = 2*(RHO-1)*DELTA

DA(NINCZ+1,NINCZ+1) = 1 + (1-RHO)*DELTA*(1+BlI OT*DTAZ)
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DA(NINCZ+1,NINCZ) = -(1-RHO)*DELTA

FOR | =2 TO NINCZ
DB(I) = RHO*DELTA*THETA(I-2,NTAU)_
+ (1-2*RHO*DELTA)*THETA(I-1,NTAU)_
+ RHO*DELTA*THETA(I,NTAU) + DTAX((
NEXT |
DB(1) = (1-2*RHO*DELTA)*THETA(O,NTAU)_
+ 2*RHO*DELTA*THETA(1,NTAU) + DTAX(0,

DB(NINCZ+1) = (RHO*DELTA)*THETA(NINCZ-1,NTAU)

+ (1-RHO*DELTA*(1+BIOT*DTAZ))*THETA(N
+ DTAX(NINCZ,NTAU) + DELTA*DTAZ*BIOT*

GOSUB SBGAUSS
FOR 1=0 TO NINCZ

THETA(I,NTAU+1) = DX(1+1)
NEXT |

GOSUB 53320
IF NTAU >= NINCT+1 THEN 53250 ELSE 13050

-1,NTAU)

NTAU)

INCZ,NTAU)_
TW/DTAD

Pi00.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.9.99.9.9,.9.9,9,9,9,9,9,0,0,0.9,0,9,9,9,9,9,.0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0.%. 7. %::%.:1.0,0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.9.9.9.9,.0.0.9,.9.9.9,.9

" COLOCACION ORTOGONA
20050 ?:?:?
?"¢ Cuantos puntos de colocacion interiores se desea
(def: "NPCI")";

INPUT NPCI$

IF NPCI$ <>"" THEN NPCI = VAL (NPCI$)
IF NPCI<1 THEN 20050

IF NPCI>9 THEN
?:?"El nimero maximo de puntos de colocacion
END IF

GOSUB 21000

?:?"Los puntos de colocacion seran:"
2
FOR I=1TO NPCI+1

PRINT" X("I")y ="zZPC(I)
NEXT |

NINCZ = NPCI + 1
GOSUB ENTRADATOS2
IF COMPARA =0 THEN FOR | =1 TO NINCZ: Z(I)

20380 GOSUB PRERKUTA

N = NPCI + 1 'dato para la subrutina de elimi
FOR1=1TO NPCI

FORJ=1TONPCI+1

DA(I,J) = -DTAT*DMATRIZ(I,J)

NEXT J

DA(L,1) = 1 + DA(l,I)
NEXT |
FOR J=1TO NPCI

DA(NPCI+1,J) = DMATRIZ(NPCI+1,J)
NEXT J
DA(NPCI+1,NPCI+1) = DMATRIZ(NPCI+1,NPCI+1) +
FOR =1 TO NPCI

DB(I) = THETA(I,NTAU) + DTAX(I,NTAU)
NEXT |
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usar en la mitad del espesor?

interior es 9.":GOTO 20050

= ZPC(l): NEXT I: Z(0) = 0

nacién gaussiana.
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DB(NPCI+1) = BIOT * TW / DTAD

GOSUB SBGAUSS

FOR | =1 TO NPCI+1
THETA(I,NTAU+1) = DX(l)

NEXT |

GOSUB 53320
IF NTAU < NINCT+1 THEN 20380
?"Interpolando”;

FOR J=0TO NINCT

'Obtencién de los coeficientes de los polino mios ajustados:

FOR1=1TO NPCI+1
DS =0: FOR K = 1 TO NPCI+1: DS = DS + DQ INV(I,K)*THETA(K,J): NEXT K
DT(l) = DS
DS =0: FOR K = 1 TO NPCI+1: DS = DS + DQ INV(I,K)*CONV(K,J): NEXT K
DC(l) = DS
DS =0: FOR K = 1 TO NPCI+1: DS = DS + DQ INV(I,K)*DTAX(K,J): NEXT K
DD(l) = DS

NEXT |

IF COMPARA =0 THEN

'Interpolacién de resultados en el centro d el molde:

THETA(0,J) = DT(1)

CONV(0,J) = DC(1)

DTAX(0,J) = DD(1)

ELSE

'Interpolacion para obtener resultados en n odos equidistantes:

FOR1=0TO NPCI+1
DS =0: FORK=1TO NPCI+1: DS=DS + D T(K)*Z()N(2*K-2): NEXT K
THETA(I,J) = DS
DS =0: FORK=1TO NPCI+1: DS=DS + D C(K)*Z(N"\(2*K-2): NEXT K
CONV(1,J) = DS
DS =0: FORK=1TO NPCI+1: DS =DS + D D(K)*Z(I)"(2*K-2): NEXT K
DTAX(1,J) =DS

NEXT |

END IF

”

NEXT J

IF COMPARA <> 0 THEN
MAXTHETA = 0: MAXCONV = 0: MAXDTAX =0

MINTHETA = 10: MINDTAX =10
FOR J=0TO NINCT
NTAU = J: GOSUB MAXMIN
NEXT J
END IF

GOTO 53250

21000 SELECT CASE NPCI
CASE 1: RESTORE 21510
CASE 2: RESTORE 21520

CASE 3: RESTORE 21530
CASE 4: RESTORE 21540
CASE 5: RESTORE 21550
CASE 6: RESTORE 21560
CASE 7: RESTORE 21570
CASE 8: RESTORE 21580
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CASE 9: RESTORE 21590
END SELECT
FOR | =1 TO NPCI+1
READ ZPC(l)
NEXT |
FOR | =1 TO NPCI+1
FOR J=1TO NPCI+1
READ DQINV(1,J)
NEXT J
NEXT |
FOR | =1 TO NPCI+1
FOR J=1TO NPCI+1
READ DMATRIZ(I,J)
NEXT J
NEXT |
RETURN

21510 DATA 0.447213596, 1

DATA 1.25, -.25, -1.25, 1.25

DATA-25,25,-25,25
21520 DATA .285231517,.765055324,1

DATA 1.264297284766302,-.3892972847615505,.12

DATA -3.424345880805107,5.174345880546522,-1.

DATA 2.160048596038805,-4.785048595784971,2.6

DATA -4.739870411377822,5.67712434343954437 ,-

DATA 8.322875655585419,-23.26012958609335,14.

DATA 1.791502622545005,-8.791502622046842,7
21530 DATA .209299218,.591700181,.871740149,1

DATA 1.268503660156015,-.4080587069243187,.21

DATA -6.560905952523439,10.26012509883516,-5.

DATA 10.06016051228747,-22.10988927402556,19.

DATA -4.767758219920044,12.25782288211472,-14

DATA -8.107924540530821,9.603332804380342,-2.

DATA 11.61159653317452,-27.29464368995103,19.

DATA -3.982180716008499,31.26132232487118,-77

DATA -1.487719175417269,5.627630394256393,-17
21540 DATA .165278958,.477924950,.738773865,.919533

DATA 1.27030727247887818,-.4148181874478059,.
.145663725307686,5.46875E-2

DATA -10.66161054942795,16.8507241801746,-
10.16545878440331,6.382595152809803,-2.40625

DATA 28.91115823738578,-63.11670980027984,59.
40.52050949301495,15.64062499354022

DATA -31.57106968206058,79.58597196529013,-
93.79063582525504,77.05698352719268,-31.28124998516

DATA 12.05121474621493,-32.90516815773708,44.
42.77340546167986,18.99218749078073

DATA -12.53899873194646,14.75554744653166,-
3.011097048996564,1.158569593944579,-.3640212595332

DATA 16.54904833791335,-36.69184211426128,24.
6.236849966098176,1.771534559285137

DATA -4.385508015711361,31.95624204225802, -
65.13217355163569,46.56659796740497,-9.005158442315

DATA 2.846665808160739,-13.66349986286913,78.
193.6369854550382,125.8952228587624

DATA 1.304711728043216,-4.490904310926055,10.
29.16219019672292,22
21550 DATA .136552933,.399530941,.632876153,.819279

DATA 1.271245370065238,-.418067152103632,.242
.161652747382995,.1067784953958875,-4.1015623969352

DATA -15.7268532960374,24.97337345978393, -
15.41299655786881,10.42824659964762,-6.927785762068

DATA 65.52844880420132,-142.4677224901377,135
100.045424882766,68.58730846667945,-26.660155562898

95

5

75

25
.9372539325766166
93725393050793

76800467457292,-7.8125E-2
808594145771718,2.109375
7841037603412,-7.734375
.19318966131521,6.703125
034293656714867,.5388853928653432
30945347661549,-3.626406319838992
.09743175881687,49.81829014995421
.63991121806991,13.5

908,1

2354871648682823,-

0854360623688,-

72
63517138242127,-

153
60810918316097,-

972
55859665098396,-

3483827885085, -

324,.944899270,1
7116579948546,-
01E-2

85,2.666015556543523
.0575456649217,-
87



DATA -121.5508467421579,303.1568044232215,-35
313.276423709058,-228.5667742589235,90.644528913253
DATA 103.656453998244,-278.6496844587512, 373
375.367490000798,300.2384484190774,-123.01757494364

DATA -33.1784481343153, 93.40529621798701,-
136.0669717064652,151.8698973222414,-133.4379753601

DATA -18.02165329811602,21.13017699569249, -
4.194906793687072,1.60343342418769,-.78506535862498

DATA 22.82291121488263,-49.22523485001719,32.
7.933060189553159,3.393457458946052,-1.111340099553

DATA -5.35752742617433,37.90063439845353, -
72.15010126076389,48.81053965900897,-12.96552989791

DATA 2.75476725752574,-12.61837906474235,65.6
133.0826144711517,96.06371805770485,-18.77767110525

DATA -2.323955648305692,9.300291379469963, -
30.05178428066476,165.5201674605923,-410.0203804960

DATA -1.177841185417577,3.872170008207007 -
7.907567900459981,16.09238913860889,-43.37914945994
21560 DATA .116331869,.342724014,.550639402,.728868

DATA 1.271795393286126,-.419891758845086,.246
.1687233080368601,.1209592080817407,-8.279464362743

DATA -21.75675726184445,34.63537859219659, -
21.6122488275716,15.03622387455878,-10.84255051,7.4

DATA 128.331273026457,-278.2820607207148,265.
202.0038050365443,150.7062178339208,-104.9358365304

DATA -354.5700960598708,878.6932097073566,-
1031.810617278736,924.8319257135263,-735.4993232488
208.1835871696553

DATA 501.1389624990255,-1334.824774959452,177
1801.483901043487,1562.881884311144,-1166.865393740

DATA -351.2811148763847,977.7747364085565,-
1403.174567236703,1568.252059025589,-1480.030480009
478.8222504812158

DATA 96.86593727933122,-277.5765972690975,420
504.4637792256062,512.6674102216181,-429.3805430637

DATA -24.55249850979846,28.72402789789945, -
5.601306586852268,2.103597139908245,-1.047664291027
.2083155425048571

DATA 30.36081839693252,-64.48418559555883,41.
9.973942942147829,4.295742931862248,-2.248586962341

DATA -6.658933013954782,46.40831389890113, -
85.41608942724088,55.95370185465687,-14.61149601579
2.154772024002827

DATA 3.044709135738621,-13.65783891087875,68.
128.480887178544,87.77212651056715,-23.755751798187

DATA -2.081306212716155,8.073911113496589,-
24.41704847844365,120.4722662055748,-245.0283556436
34.95809571741634

DATA 2.017370501652952,-7.371994005000714,18.
56.87600439291941,310.3846620770606,-772.0379461044

DATA 1.082799803246587,-3.468230273549352,6.6
11.86718691517967,22.89479226045069,-60.29698614783
21570 DATA
.101326274,.299830469,.486059421,.652388717,.792008

DATA 1.272145444090444,-.4210230161523615,.24
.1725520073668476,.1276602488109327,-9.537287513551
2.618406292551089E-2

DATA -28.75137110070484,45.83943681064898, -
28.78151518653311,20.30081905836933,-15.11571492502
7.93434943518008,3.115903489254054

DATA 227.342592246145,-492.131569680239,469.8
362.9757219143796,279.7340416314277,-212.9788760964
59.20216629982682
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6.9601360444516,
67
.1398469858691,-
14

603,57.40820166071242
03,.268015030547923
05326646529547 -

788

531,3.761984527390981
6019985769292, -

657

629,267.5756615849718
521,32.5
599,.867801056,.959935043,1
4285476549453, -
909E-2,3.222656148657265E-2
41743717,-2.900390533175847
0953455386397, -
985,41.08886588873955
622,526.5384883362418,-

0.740151806639,-
246,468.4130711263764

853,1167.28161717001,-

.5155074500759,-
659,181.3720646074444

474,.5821598923753648,-

26184321132224,-
752,.7883109599311016

726,6.479274727437404,-

1234725016683,-
65,6.954169739635466

602,177.9386287331668,-

88663520821624,-
08,504.9972767153996
54812314000765,-
001,45

236,.899200617,.969568006,1
86153200364738,-
401E-2,6.671094864239344E-2, -
472,11.32679128919934,-

798817919463, -
301,150.3318183213588,-



DATA -867.5562976364087,2141.15040593322, -
2508.076016516253,2268.286340463222,-1863.168831312
1046.750741067003,414.415164103506

DATA 1790.244983119333,-4740.520057667233,624
6374.720730675113,5688.945975734037,-4661.364327684
1361.649824917614

DATA -2045.728212088738,5653.200095586532, -
8032.405709423845,8950.783383127848,-8633.970728969
5622.089652284879,2269.416375756838

DATA 1218.340907165447,-3462.46154547619,5178
6161.1514111439,6353.114567291597,-5802.07868254667
1856.795215891759

DATA -295.1647471491635,855.3442575094432,-13
1809.66696969901,1742.696043585744,-1417.2199153324

DATA -32.13022897812736,37.53556993032986,-
7.232590846397937,2.677134477144146,-1.322768531657
.4561759473501824,.1680947582367727

DATA 39.13789697493137,-82.34042536410104,52.
12.38173290627271,5.26912224918943,-2.8370769209213
.6006774655146405

DATA -8.229567891469925,56.85931739456446,-
102.630461491866,65.90692132104363,-16.852797550150
4.073868810930766,1.444445252519535

DATA 3.510229353516947,-15.57012735111673,75.
138.103689519268,91.28919739854848,-24.379330441328
3.679544663030863

DATA -2.14994613980806,8.213494001886897 ,-
24.07319112097067,113.1620386441742,-213.8394243170
40.16960330149052,11.8113890861476

DATA 1.719209050281344,-6.147232743221963,15.
42.00651615437464,204.390149134366,-417.27118812643
59.92975547285869

DATA -1.811694137050154,6.279598159275537 -
14.21935038384873,33.27588708471791,-98.15469407812
1334.182945405891,874.0334430093035

DATA -1.007989070927124,3.176584444981927 ,-
5.874223845081815,9.76606866780412,-16.410503309305
79.91811583747176,59.49996344198098
21580 DATA
.089749094,.266362653,.434415037,.588504836,.723679
1

DATA 1.272381981696383,-.4217744711765199,.2
.1748847213124932,.1314421832225415,-.1016389757003
5.528087726164808E-2,2.182009244158137E-2

DATA -36.71071723487129,58.58674365158771,-
36.9280995482105,26.25240837583802,-19.859672099893
11.82915671820259,8.39995373903853,-3.3166540501241

DATA 374.1890610590934,-809.0400271315978,773
602.0532015889868,471.548903880388,-371.88903999712
205.4524426677733,81.25802421686708

DATA -1876.337510024152,4617.90809372808, -
5398.748695277621,4904.620861027819,-4092.407238367
2619.769699212481,1884.198838604192,-747.5738227303

DATA 5260.029113265927,-13873.081579025,18198
18578.93534379924,16793.16014428193,-14261.32880446
8371.601542247314,3337.383137026176

DATA -8654.510244083454,23799.58074657703, -
33584.09177021871,37301.35131757815,-36288.22352841
26955.57485671514,19961.23435085804,-8009.719528683

DATA 8303.395214682962,-23466.41708497638,347
41117.4046074177,42561.34927983543,-40043.683866225
26091.24428275546,10558.26665100882

DATA -4300.500516282411,12385.86108186952,-
19025.34120331274,23557.59036790369,-25666.58331523
22684.52313651284,17589.67647125856,-7193.544312992

97

023,1461.699976031734,-
7.551368955688,-

495,3411.512613135401,-
816,7460.794448296059,-

.94786488739,-
6,4532.083515714091,-

27.36448982843,1659.64987309132,-
32,591.7259478225274

467,.7609651378203701,-
10422778684962,-
25,1.648665645838575,-
35,7.576011776287763,-
94738663736565,-
08,10.98587858531059,-
278,147.0452431470686,-
04245453945557 -
66,304.2028797727411,-
348,534.7797557515148,-

11,30.76821550802106,-

311,.8355936,.92064909,.976105605

500192180192953, -
674,7.791557007105394E-2,-

99,15.40519388485992, -
51

.3941195832173,-
98,288.0446026459069,-

664,3328.109172252159,-
383

.56682594819,-
522,11495.80804901454,-

935,32429.95351310702,-
547

95.27958238261,-
47,34500.45911346516,-

968,25337.36456330792,-
023



DATA 929.1732166352105,-2712.976200222061,427
5491.246917358249,6240.883983945615,-6433.829092888
4775.156065912026,1978.224686111732

DATA -40.75425266788727,47.56404097332991, -
9.089169998466106,3.327851675356803,-1.627713544791
.5891180855261211,.3710463179053562,-.1394292163415

DATA 49.14356572554448,-102.7421498005801,64.
15.14847244128002,6.369356037700312,-3.421011022437
1.284711035538586,.479498476252568

DATA -10.04761308429108,69.03886713974271,-
123.0772133588612,78.00770961534843,-19.62755456635
4.867642491588652,2.886846578888726,-1.060786105987

DATA 4.096900438149686,-18.04979822521263,86.
154.6002673685002,100.0889625669928,-26.21817729180
6.551259123699537,2.336081361785606

DATA -2.345903598094375,8.88464189159925, -
25.58939935545048,117.1730717574716,-213.2012358955
38.31705644606198,17.41275890187923,-5.854274969324

DATA 1.693603236766172,-5.986272703458727,14.
38.50337073659899,177.92746326,-337.2749908126432,2
63.97303358626824,18.85789064637921

DATA -1.492943371541998,5.093668801568839, -
11.15898551475863,24.75065585341812,-67.37670733852
668.6777194983746,488.7749840493885,-96.45519103158

DATA 1.661908901023352,-5.5692254220547,11.69
23.83432606319241,54.11248220639015,-158.4797878086
2159.676198567504,1416.308591505117

DATA .9470293197427964,-2.952302380705078,5.3
8.493214142596116,13.24739897726977,-21.55403796717
102.2435110040242,76.00006976431541
21590 DATA
.0805459372,.2395517059,.3923531839,.5349928577,.66
.9359334506,.9807441739,1

DATA 1.272549296438443,-.4222997762271809,.25
.1764218964562178,.1338137414862861,-.1052989461506
6.531844084530593E-2,4.680224785859431E-2,-1.854730

DATA -45.63480714613659,72.87789802791562,-
46.0554351194947,32.90376902828228,-25.120902360792
15.79978071672022,12.33593685121217,-8.843768989937

DATA 582.1010183916945,-1257.482933225388,120
940.9242771719851,743.8599285421932,-597.2271643790
376.8482879634633,270.9170003084585,-107.5001577244

DATA -3700.972238388154,9090.473371991175,-
10611.58447444386,9664.743372819657,-8135.778066011
5509.116916053419,4365.212492754405,-3154.374085589

DATA 13444.84300330434,-35360.29408718757,462
47184.04105134996,42935.17709918362,-37110.03520398
24988.08463249839,18195.75610241579,-7256.260647091

DATA -29697.74668214037,81386.29739375373, -
114280.9279317536,126570.3973586443,-123594.3253744
96954.31424712061,79370.77799551746,-58393.48379752

DATA 40608.38302193547,-114312.4820272514,168
198032.5446062192,205107.4422225245,-195490.7712830
146437.3954467598,109140.4229881515,-43928.47355398

DATA -33581.80848012552,96300.20111613032,-
146854.8891063337,180533.330206389,-196206.84844698
181388.7670965182,155836.6636528493,-117974.9397884

DATA 15390.43945240122,-44727.7436063474,6995
88997.85760876602,100605.8805351731,-104328.1972678
88580.13907368291,68287.55632635659,-27877.68515082

DATA -3000.876837528979,8808.575173884805,-
14043.52012397681,18354.16925852237,-21430.42080933
22874.56897762507,20797.54268137276,-16363.05777895

98

7.619221225243,-
443,5987.307168462979,-

117,.9367445464619059,-
098

52721173675661,-
881,2.076712323612007,-

086,8.747386273101522,-
837

8740849133539, -
303,12.02347272888393,-

744,141.8373977134793,-
003

30633932195075,-
32.952371373759,-

585,326.5422380502595,-
816

657914625157 ,-
679,863.7799761026757,-

30694786040112,-
292,39.71787264714658,-

37764706,.7753679212,.8668788347,

0977818793683,-
086,8.374325597802762E-2,-
117648165E-2

32,19.83165050062234,-
41,3.505439925166503
2.926401267623,-
194,480.1784719543159,-
755

188,6737.228036051182,-
835,1254.168506869711
28.37963419874,-
38,31094.55978300893,-
206

714,112212.0409776153,-
082,23381.28430747565
451.920271878,-
184,174893.498412741 ,-
146

2,195546.7405621838,-
241,47790.31738082847
3.49978646432,-
461,100274.2466070739,-
657

941,23010.49499182264,-
82,6741.662421825888



DATA -50.42426892002942,58.80903396066812,-

11.1710926722513,4.056828430404457,-1.9667859993583 42,1.12524695382271,-
.7128196487572869,.4757931293540829,-.3100623411230 873,.118127107501393

DATA 60.37266050309771,-125.6648725145225,78. 50553847169753,-
18.2676547506027,7.605546203384727,-4.0552143306896 09,2.474567649078041,-
1.617580227769169,1.042449533893652,-.3954405373907 073

DATA -12.1033927715314,82.85438492072504,-
146.4657595188621,91.98960907587204,-22.87022116116 033,10.0875354048341,-
5.618111397324458,3.498399286222929,-2.198356336484 022,.8259124977170553

DATA 4.78433812924168,-20.98562049138677,100. 1296560531506,-
175.7113581889496,112.1733408550003,-28.93456589331 191,13.18288211555966,-
7.459712236584011,4.471811777474942,-1.650772120401 31

DATA -2.619105532013744,9.865736322311024,-
28.10951019969946,126.6621575784578,-225.2982657146 389,146.7427648796465,-
38.92852210004942,18.04633656231653,-9.904974063368 776,3.543382266781689

DATA 1.773330365911182,-6.225324690112565,14. 67314243092029,-
38.66672684625745,173.6726497340835,-316.7824858981 307,211.6985226389808,-
57.57691570731184,26.2940824400034,-8.8602744680803 8

DATA -1.421420835838184,4.806596689715803,-
10.33945396175343,22.28799911835512,-58.28424003291 087,267.7824041987412,-
509.0220365256573,352.6621797519772,-97.15692863903 291,28.68490023617242

DATA 1.336583748867582,-4.426545861771046,9.0 71651357047358,-
17.77294370753236,38.08276860923365,-102.6697299039 158,497.2695577468016,-
1020.687340476687,747.4800941817673,-147.6840956926 558

DATA-1.547632693028334,5.06821351637268,-10.1 2604017434228,18.92086357580934,-
37.11010552661855,83.21840556825964,-243.0939945268 046,1325.944654146376,-

3320.518306767379,2179.243942881312

DATA -.8960616571466744,2.772262314218096,-
4.924230066808377,7.628369891739567,-11.36503065988 654,17.11704569555877 -
27.30565950428718,49.74543811778858,-127.2731857906 074,94.50105165944842

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.90.6.0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0:0,0,9,9,9,9,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::%::5::1.0,.0,.0.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0,0,0,0,¢

?" ELEMENTOS FINITOS LINEALES "
GOSUB ENTRADATOS
30240 GOSUB PRERKUTA

N = NINCZ+1

FOR | =2 TO NINCZ
DA(Ll) = (6*DTAT + 2*DTAZ"2)/(3*DTAZ)
DA(l,1+1) = (-6*DTAT + DTAZ/2)/(6*DTAZ)
DA(I,I-1) = (-6*DTAT + DTAZ"2)/(6*DTAZ)

NEXT |

DA(L,1) = (3*DTAT + DTAZ"2)/(3*DTAZ)

DA(1,2) = (-6*DTAT + DTAZ2)/(6*DTAZ)

DA(NINCZ+1,NINCZ+1) = (3*DTAT + DTAZ"2)/(3*DT AZ)
DA(NINCZ+1,NINCZ) = (-6*DTAT + DTAZ"2)/(6*D TAZ)
FOR 1=2 TO NINCZ
DB(I) = DTAZ/6*(THETA(I-2,NTAU) + 4*THETA( I-1,NTAU) + THETA(I,NTAU)_
+ DTAX(I-2,NTAU) + 4*DTAX(I-1,NTAU ) + DTAX(I,NTAU))
NEXT |
DB(1) = DTAZ/6*(THETA(1,NTAU) + 2*THETA(O,NTA U)_
+ DTAX(1,NTAU) + 2*DTAX(0,NTAU))
DB(NINCZ+1) = DTAZ/6%(THETA(NINCZ-1,NTAU) + 2 *THETA(NINCZ,NTAU)_
+ DTAX(NINCZ-1,NTAU) + 2*DTAX(NINCZ,N TAU))_
+ DTAT*BIOT*(TW/DTAD - THETA(NINCZ,NT AU))

GOSUB SBGAUSS
FOR 1=0TO NINCZ
THETA(I,NTAU+1) = DX(1+1)
NEXT |
GOSUB 53320
IF NTAU >= NINCT+1 THEN 53250 ELSE 30240
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P10.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.9.0,0.0,0,0,0,0,9,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,:0,9,0,9,0,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,::::5::5::0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0.0,0,0,0,0,0.¢

31000 CLS:PRINT:PRINT:PRINT
e ELEMENTOS FINITOS DE SEGUND

?"Nota: este método tiene tres nodos en cada elemen
?"Los resultados originales se muestran completos,
?"comparaciones solo se muestran y se utilizan los
?"nodos nominales.

GOSUB ENTRADATOS

31240 GOSUB PRERKUTA

N = 2*NINCZ + 1

FOR | =1 TO 2*NINCZ+1
DA(2*,2%) = (8*DTAZ"2 + 80*DTAT)/(15
DA(2%1,2*1+1) = (DTAZ"2 - 40*DTAT)/(15*D
DA(2*1,2%-1) = (DTAZ2 - 40*DTAT)/(15*D
DA(2*1+1,2*1+1) = (4*DTAZ"2 + 70*DTAT)/(15
DA(2*1+1,2*1+2) = (DTAZA2 - 40*DTAT)/(15*D
DA(2%1+1,2*1+3) = (-DTAZ"2 + 10*DTAT)/(30*
DA(2*1+1,2*) = (DTAZ"2 - 40*DTAT)/(15*D
DA(2#1+1,2*I-1) = (-DTAZ"2 + 10*DTAT)/(30*

NEXT |

DA(L,1) = (2*DTAZ"2 + 35*DTAT)/(15*DTAZ)

DA(L,2) = (DTAZ"2 - 40*DTAT)/(15*DTAZ)

DA(L,3) = (-DTAZ"2 + 10*DTAT)/(30*DTAZ)

DA(2*NINCZ+1,2*NINCZ+1) = (2*DTAZ"2 + 35*DTAT

FORI=1TO NINCZ-1
DB(2*) = (THETA(2*-2,NTAU) + DTAX(2*I-
+ 85(THETA(2*I-1,NTAU)_
+ DTAX(2*-1,NTAU)) + THETA(2*
+ DTAX(2*1,NTAU))*(DTAZ/15)
DB(2*1+1) = (-(THETA(2*I-2,NTAU) + DTAX(2*
+ 2%(THETA(2*I-1,NTAU) + DTAX(
+ 8%(THETA(2*,NTAU) + DTAX(2*
+ 25(THETA(2*1+1,NTAU) + DTAX(
- (THETA(2*1+2,NTAU) + DTAX(2*
NEXT |
DB(1) = (4*(THETA(O,NTAU) + DTAX(O,NTAU))_
+ 25(THETA(1,NTAU) + DTAX(1,NTAU))__

- (THETA(2,NTAU) + DTAX(2,NTAU)))*(DT
DB(2*NINCZ) = (THETA(2*NINCZ-2,NTAU) + DTAX(2
+ 8%(THETA(2*NINCZ-1,NTAU) + DTAX(2*N

+ THETA(2*NINCZ,NTAU) + DTAX(2*NINCZ,
DB(2*NINCZ+1) = (-(THETA(2*NINCZ-2,NTAU) + DT
+ 2*(THETA(2*NINCZ-1,NTAU) + DTAX(2*N
+ 4%(THETA(2*NINCZ,NTAU) + DTAX(2*NIN

+ DTAT*BIOT*(TW/DTAD - THETA(2*NINCZ,

GOSUB SBGAUSS

FOR | =0 TO 2*NINCZ
THETA(I,NTAU+1) = DX(1+1)
NEXT |

GOSUB 53320

IF NTAU >= NINCT+1 THEN
IF COMPARA <> 0 THEN
'Asigna los valores a los nodos "comparabl
FOR J=0TO NINCT
FOR =0 TO NINCZ
THETA(I,J) = THETA(2*1,J)

100

O GRADO":PRINT

to (en vez de dos).
pero en las
resultados de los

*DTAZ)
TAZ)
TAZ)
*DTAZ)
TAZ)
DTAZ)
TAZ)
DTAZ)

)I(15*DTAZ)

2,NTAU)_
ILNTAU)_

I-2,NTAU))_
2+1-1,NTAU))_
ILNTAU))_
2*1+1,NTAU))_
1+2,NTAU)))*(DTAZ/30)

AZ/30)
*NINCZ-2,NTAU)_
INCZ-1,NTAU))_
NTAU))*(DTAZ/15)
AX(2*NINCZ-2,NTAU))_
INCZ-1,NTAU))_
CZ,NTAU)))*(DTAZ/30)_
NTAU))

es"y desecha los demas.



CONV(1,J) = CONV(2*1,J)
DTAX(I,J) = DTAX(2*1,J)
Z(1) = I/NINCZ
NEXT |
FOR | = NINCZ+1 TO 2*NINCZ
THETA(1,J) =0
CONV(1,J) =0
DTAX(I,J) = 0
Z(h=0
NEXT |
P=1
NEXT J
END IF
GOTO 53250
ELSE
GOTO 31240
END IF

P10.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.9.9.9.9.9.9,.9.9,9,9,9,9,0,0,0,0,0,0.9,9,9,.9,9,.0,.0,.0,.0,.0,.0.0.0,0.: 2. %::%::5,.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.0.9.9.9,.9.9.9,.9,.90,.9,.90

?" ELEMENTOS FINITOS CON POLINOMIOS DE HERMITE"
GOSUB ENTRADATOS
32240 GOSUB PRERKUTA

N = 2*NINCZ + 1
DA(1,1) = (13*DTAZ"2 + 42*DTAT)/(35*DTAZ)
DA(L,2) = (9*DTAZ"2 - 84*DTAT)/(70*DTAZ)
DA(1,3) = (-13*DTAZ"2 + 42*DTAT)/(420*DTAZ)
DA(2,1) = DA(1,2)
DA(2,2) = (26*DTAZ"2 + 84*DTAT)/(35*DTAZ)
DA(2,3)=0
DA(2,4) = DA(1,2)
DA(2,5) = DA(1,3)
DA(3,1) = DA(1,3)
DA(3,2) =0
DA(3,3) = (2*DTAZ2 + 28*DTAT)/(105*DTAZ)
DA(3,4) = -DA(1,3)
DA(3,5) = (-3*DTAZ"2 - 14*DTAT)/(420*DTAZ)
FOR | =2 TO NINCZ-1

DA(2*1,2%1-2) = DA(L,2)

DA(2*1,2%-1) = -DA(L,3)

DA(2*1,2*l) = DA(2,2)

DA(2*1,2*1+1) =0

DA(2*1,2%1+2) = DA(L,2)

DA(2*,2%1+3) = DA(L,3)

DA(2*1+1,2%1-2) = DA(1,3)

DA(2*1+1,2*I-1) = DA(3,5)

DA(2*1+1,2) =0

DA(2*1+1,2*|+1) = DA(3,3)

DA(2*1+1,2%1+2) = -DA(1,3)

DA(2*1+1,2*I+3) = DA(3,5)
NEXT |
DA(2*NINCZ,2*NINCZ-2) = DA(L,2)
DA(2*NINCZ,2*NINCZ-1) = -DA(1,3)
DA(2*NINCZ,2*NINCZ) = DA(L,1)
DA(2*NINCZ,2*NINCZ+1) = (-11*DTAZ2 - 21*DT AT)/(210*DTAZ)
DA(2*NINCZ+1,2*NINCZ) = BIOT
DA(2*NINCZ+1,2*NINCZ+1) = 1/DTAZ

DB(1) = DTAZ/420*(156*(THETA(O,NTAU)+DTAX(0,N TAU))_

+ 54%(THETA(L,NTAU)+DTAX(1,NTAU)) - 1 3*THETAL(L))
DB(2) = DTAZ/420*(54*(THETA(O,NTAU)+DTAX(O,NT AU))_

+ 312*(THETA(L,NTAU)+DTAX(1,NTAU))_

+ 54*(THETA(2,NTAU)+DTAX(2,NTAU)) -13 *THETAL(2))
DB(3) = DTAZ/420*(-13*(THETA(O,NTAU)+DTAX(O,N TAU))_
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+ 13*(THETA(2,NTAU)+DTAX(2,NTAU)) + 8
FOR | =2 TO NINCZ-1
DB(2*]) = DTAZ/420%(54*(THETA(I-1,NTAU)+
+ 312%(THETA(,NTAU)+DTAX(I,NT
+ 54*(THETA(I+1,NTAU)+DTAX(1+1
+ 13*THETAL(I-1) - 13*THETAL(l
DB(2*1+1) = DTAZ/420%(-13*(THETA(I-1,NTAU)
+ 13*(THETA(I+1,NTAU)+DTAX(I1+1
- 3*THETAL(I-1) + 8*THETAL(l)
NEXT
DB(2*NINCZ) = DTAZ/420*(54*(THETA(NINCZ-1,N
+ 156%(THETA(NINCZ, NTAU)+DTAX
+ 13*THETAL(NINCZ-1) - 22*THE
+ DTAT*BIOT*(TW/DTAD - THETA(
DB(2*NINCZ+1) = BIOT*TW/DTAD)

GOSUB SBGAUSS

THETA(O,NTAU+1) = DX(1)

THETAL(0) = 0

FORI=1TO NINCZ
THETA(I,NTAU+1) = DX(2*1)
THETAL(I) = DX(2*1+1)

NEXT |

GOSUB 53320
32700 IF NTAU >= NINCT+1 THEN 53250 ELSE 32240

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.0.90.0,0,90,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0:0,0,9,9,9,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::%::5:1.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0,0,0,0,0,¢

40000 CLS:?:?

e SOLUCION ANALITICA"
?:?
e ADVERTENCIA:

b

?"No existen soluciones analiticas para muchos caso
?"maneja en esta parte del paquete corresponde al ¢
?"isotérmicas (nimero de Biot muy grande) y se encu
?"tura inicial que la resina. La velocidad de la re
?"diente de la temperatura y de la concentracion, |
?"ria una reaccién de orden cero (independencia de
?"energia de activacion nula (independencia de la t
?"cuenta lo anterior si se quiere hacer una compara
?"ricos.

'(Ref.: Carslaw & Jaeger, Conduction of Heat in Sol

5

?"NOTA: Las siguientes preguntas son solo para las
?"la solucién analitica.”

GOSUB ENTRADATOS

40200 ?:?"Haciendo los calculos";

FOR | = 1 TO NINCZ: THETA(I,0) = 0: NEXT
FOR J=1TO NINCT
TAU(J) = J*DTAT
TIEMPO = TAU(J)*(ESP/2)"2/ALPHA
FOR | =0 TO NINCZ
SUMA = 0: SUMA1 =0
Z = "DTAZ*ESP/2
FORN =0 TO 100
SUMA = SUMA + (-1)"N/(2*N+1)"3 * COS
* EXP(-ALPHA*((2*N+1)*PI/ESP)
IF ABS(SUMA-SUMAL1) < 0.0000001 THEN
SUMAL = SUMA

102

*THETAL(1) - 3*THETAL(2))

DTAX(I-1,NTAU))_
AU))_

NTAU))_

+1))
+DTAX(I-1,NTAU))_
NTAU))_

- 3*THETAL(I+1))

TAU)+DTAX(NINCZ-1,NTAU))_
(NINCZ,NTAU))_
TAL(NINCZ))_
NINCZ,NTAU))

S practicos. La que se

aso en que las paredes son
entran a la misma tempera-
accion quimica es indepen-
o que fisicamente significa-
la concentracion) y una
emperatura). Témese en
cién con los métodos numé-

ids, 1959, p.130)

graficas y no para obtener

((2*N+1)*PI*Z/ESP)_
A2*TIEMPO)
N = 100



NEXT N
THETA(I,J) = AO*ESPA2/(8*KT) * (1 - 4%(
NEXT |
o
NEXT J

'Adimensionalizaci¢n:
FOR J=0 TO NINCT
FOR I=0 TO NINCZ
THETA(I,J) = (THETA(1,J)+TI)/DTAD
NEXT |
GOSUB 53320
NEXT J

GOTO 53250

ZIESP)2 - 32/PI"3*SUMA)

P10.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.9.9.9.9.0.9,.9,.9,9,9,9,9,0,9,0,0,0,0.0,9,9,.9,9,.0,.0,.0,.0,.0,.0.0,0,0.%: 2. %::%::5,.0.0.0.0.0.0.0.9.9.9.0.9.9.9,.9,.9.9,9.9,.9,.0

ENTRADATOS:

s

’:7"g,En cuantos incrementos se quiere dividir la mita
INPUT NINCZ$
IF NINCZ$ <> " THEN NINCZ = VAL(NINCZ$)

ENTRADATOS2:
DTAZ = 1/NINCZ: NPCI = NINCZ - 1
IF DTAT = 0 THEN DTAT = DTAZ"2/6
FOR | =0 TO P*NINCZ: Z(l) = I*DTAZ/P: NEXT
s
?"¢De qué tamafio se desea el incremento de tiempo a
INPUT DTATS$
IF DTAT$ <> "" THEN DTAT = VAL(DTATS$)
DELTA = DTAT/DTAZ"2
5
?"¢ Cuéntos incrementos de tiempo se desea calcular
INPUT NINCT$
IF NINCT$ <> " THEN NINCT = VAL(NINCTS$)
FOR | =0 TO P*NINCZ: THETA(I,0) = TI/DTAD: NEXT
5
?"¢Todos los valores son correctos? (s/n)
Z$ = INPUTS$(1): IF Z$ ="n" OR Z$ = "N" THEN ENTR

RETURN

d del espesor?(def:"NINCZ")";

dimensional? (def: "DTAT")";

en total? (def:"NINCT") *;

ADATOS

Pr0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.9.9.9.9.9.9,.9.9,9,9,9,9,0,0,0,0,0,0.0,9,9,9,9,.0,.0,.0,.0,.0.0.0.0,0.: . %::%::5:,.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.0.9.9.9,.9.0,.9,.9,.0,.9,.0

METODONOMBRE:
SELECT CASE METODO
CASE 1: METODOS = "Dif.Ad."
CASE 2: METODOS$ = "Dif. At."
CASE 3: METODOS$ = "Cr-Nic."
CASE 4: METODOS$ = "Rho="+ RHO$
CASE 5: METODOS$ = "Col.Or."

CASE 6: METODOS$ = "EF.Lin."
CASE 7: METODOS$ = "EF.2gr."
CASE 8: METODOS$ = "EF.Her."
CASE 9: METODOS$ = "Analit.”
END SELECT
RETURN

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.0,0,0,0,0,9,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,9,0,9,9,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::5::5::5,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0.0,0,0,0,0,0.¢
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COMPARA:
'Subrutina para comparacion de resultados obtenidos

FOR J =0 TO NINCTREF
FOR 1 =0 TO NINCZREF

ERROR1(I,J) = 0

NEXT |
NEXT J

.
o

o

2:"

.
o

COMPARACION DE LOS METODOS NUM

Método a comparar: "METODOS$" ; método de r
1) Calcular error en temperatura.
2) Calcular error en conversion.
3) Calcular error en velocidad de gener
4) Parametros estadisticos con todos lo
COMPARAS$ = INPUT$(1)

SELECT CASE COMPARA$
CASE "1""2" "3"
1) Calcular error absoluto para todos los
2) Calcular error porcentual para todos lo

Z$ = INPUTS$(L)
IF VAL(Z$) < 1 OR VAL(Z$) > 2 THEN GOTO CO
COMPARAS$ = COMPARAS + Z$

END SELECT

SUMAL = 0: SUMA2 = 0: SUMA3 = 0: SUMA4 = 0:
ICOMP =0: JCOMP =0

FOR1=0TO NINCZ
FOR 11 =0 TO NINCZREF
IF Z(l) = ZREF(I1) THEN
ICOMP = ICOMP+1 'Contabiliza nodos p
END IF
NEXT 11
NEXT |

FOR J=1TO NINCT
FOR J1 =1 TO NINCTREF
IF TAU(J) = TAUREF(J1) THEN
JCOMP = JCOMP + 1 'Contabiliza incremento
FOR =0 TO NINCZ
FOR I1 =0 TO NINCZREF
IF Z(l) = ZREF(I11) THEN
SELECT CASE COMPARAS$
CASE "11"
ERROR1(1,J) = THETA(I,J) - THET
CASE "21"
ERROR1(],J) = CONV(I,J) - CONVR
CASE "31"
ERROR1(1,J) = DTAX(l,J) - DTAXR
CASE "12"
ERROR1(1,J) = (THETA(I,J)-THETA
/ITHETAREF(11,J1)
CASE "22"
ERROR1(I,J) = (CONV(I,J)-CONVRE
/CONVREF(11,J1) *
CASE "32"
ERROR1(l,J) = (DTAX(I,J)-DTAXRE
/IDTAXREF(11,J1) *
CASE "4"
SUMAL = SUMAL + ABS(THETA(l,J)-
/THETAREF(11,J1)*100

104

por dos métodos.

ERICOS

eferencia: "METODOREF$

acion.
s nodos.

nodos.
s nodos.

MPARA

UMAS = 0: SUMAG6 =0

or comparar.

s de tiempo comparados.

AREF(11,J1)
EF(I1,J1)
EF(11,J1)

REF(I1,J1))_
*100

F(11,31))_
100

F(11,31))_
100

THETAREF(11,J1))_



SUMA4 = SUMA4 + THETA (1,J) - T
IF METODOREF < 9 THEN
SUMA2 = SUMA2 + ABS(CONV(1,J)
JCONVREF(I11,J1)*100
SUMAS5 = SUMAS5 + CONV(I,J) - C
SUMA3 = SUMA3 + ABS(DTAX(,J)
/DTAXREF(11,J1)*100
SUMAG = SUMA6 + DTAX(,J) - D
END IF
CASE ELSE: GOTO COMPARA
END SELECT
END IF
NEXT I1
NEXT |
END IF
NEXT J1
NEXT J

MAXERROR = 0: MINERROR = 1
FOR J=1TO NINCT
S=0
FOR 1= 0 TO NINCZ
IF ERROR1(],J) > MAXERROR THEN
MAXERROR = ERROR1(1,J): IMAX = I: IM
END IF
IF ERROR1(],J) < MINERROR THEN
MINERROR = ERROR1(1,J): IMIN = I: JM
END IF
S =S + ERROR1(1,J)
NEXT |
ERRMED(J) = S/ICOMP
NEXT J

SELECT CASE COMPARA$
CASE "11","12","21","22","31","32"

CLS:2:2:?" Método: "METODOS$","NINCZ"X"NINC

? " método de referencia: "METOD

22

27" Maxima desviacion positiva:"MAX
” en el nodo "IMAX" y el paso No.

27" Maxima desviacion negativa:"MIN
” en el nodo "IMIN" y el paso No.

2.7 Cantidad de nodos comparados: (

Z$ = INPUT$(1): EXIT SELECT

CASE "4"
CLS:?2:2:?" Método: "METODOS$","NINCZ"X"NINCT
? " método de referencia: "METODO
2.7 Promedio del error porcentual en
” En temperatura: "SUMA1/(ICOMP
IF METODOREF < 9 THEN
” En conversién: "SUMA2/(ICOMP
” En velocidad: "SUMA3/(ICOMP
END IF
2.7 Error medio:"
" En temperatura: "SUMA4/(ICOMP*
IF METODOREF < 9 THEN
" En conversién: "SUMAS5/(ICOMP*
" En velocidad: "SUMAG6/(ICOMP*
END IF

Z$ = INPUT$(1): GOTO COMPARA

END SELECT
GOTO 53250
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HETAREF(I1,J1)
- CONVREF(I1,J1))_

ONVREF(I1,J1)
-DTAXREF(I1,J1))_

TAXREF(11,J1)

T;
OREF$","NINCZREF"X"NINCTREF

ERROR

"IMAX

ERROR

"JMIN

"ICOMP"X"JCOMP") = "ICOMP*JCOMP

REF$","NINCZREF"X"NINCTREF
valor absoluto (MAPE):
*JCOMP)

*JCOMP)
*JCOMP)
JCOMP)

JCOMP)
JCOMP)



P10.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.0.9.0,0.0,0,0,0,0,9,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,:0,9,0,9,0,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,::::5::5::0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0.0,0,0,0,0,0.¢
Pr0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.9.9.9.9,0.9,.9.9,9,9,9,9,0,0,0,0,0,9.0,9,9,.9,.9,.0,.0,.0,:0,.0,.0.0.0.0.: . %::%::5,.0.0.0.0.0.0.0.9.0.9.0.9.9.9,.9.9,9,9,.9,.9,.0

' SUBRUTINA PARA CONTROL DE LA SALIDA DE INF ORMACION
53250 IF COMPARA =1 THEN
COMPARA =2
ELSEIF COMPARA =2 THEN
COMPARA =3
END IF

53260 SCREEN 2: SCREEN 0: PRINT:PRINT

?:?2:?" (1) Tabular resultados numéricos."
?:?2 " (2) Graficar resultados."”
?:? " (s) Menu anterior."

Z$ = INPUT$(1)

SELECT CASE Z$
CASE "1": GOTO 53600
CASE "2": GOTO 53000
CASE "S","s": GOTO 1700
CASE ELSE: GOTO 53000
END SELECT

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.90.0.0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0.0,0,0,0,9,9,9,9,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::%::5::1.0,.0,.0.0,.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.6.0,0,0,0,0,0,¢
53320 'SUBRUTINA PARA SALIDA DE DATOS A CADA INCREM ENTO DE TIEMPO

CLS:PRINT
PRINT TAB(NTAU*80/(NINCT+1))"->":PRINT:PRINT
?" PARAMETROS ADIMENSIONAL ES:
?:?"Tiempo = "TAU(NTAU)
?:?"Distancia";: PRINT TAB(15) "Temperatura";
PRINT TAB(30) "Conversion";
PRINT TAB(45) "dX/dt";
IF METODO = 8 THEN PRINT TAB (60) "dT/dzZ";
?
FOR1=0TO NINCZ
AS = "Hit
PRINT TAB(0) USING A$; Z(1);
PRINT TAB(15) USING A$; THETA(I,NTAU);
PRINT TAB(30) USING A$; CONV(I,NTAU);
PRINT TAB(45) USING A$; DTAX(I,NTAU);
IF METODO = 8 THEN PRINT TAB(60) USING A$; THETAL(l);
5

NEXT |

GOSUB MAXMIN

?:?"méaximos:";: PRINT TAB(15) USING A$; MAXTH ETA;
PRINT TAB(30) USING A$; MAXCO NV;
PRINT TAB(45) USING A$; MAXDT AX
?"'minimos:";: PRINT TAB(15) USING A$; MINTH ETA;
PRINT TAB(45) USING A$; MINDT AX

NTAU = NTAU + 1
TAU(NTAU) = NTAU * DTAT

RETURN
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P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.0.0.0,0,90,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0:0,0,9,9,9,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::::5:1.0,.0,.0.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0,0,0,0,0,¢

$INCLUDE "GAUSS.BAS"
$INCLUDE "RKUTTA.POL"
$INCLUDE "SALIDATA.POL"

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.0.6.0,0.90,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0:0,0,0,0,9,0,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,:::::%::5:1.0.0.0.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.6.0.0,0,0,0,0,¢

MAXMIN:
IF METODO =5 AND COMPARA =0 THEN N = 1 ELSE N=0
FOR 1=NTO NINCZ
IF THETA(ILNTAU) > MAXTHETA THEN MAXTHETA = THETA(I,NTAU)
IF THETA(ILNTAU) < MINTHETA THEN MINTHETA = THETA(I,NTAU)
IF CONV(I,NTAU) > MAXCONV THEN MAXCONV =C ONV(I,NTAU)
IF DTAX(I,NTAU) > MAXDTAX THEN MAXDTAX = D TAX(I,NTAU)
IF DTAX(I,NTAU) < MINDTAX THEN MINDTAX =D TAX(I,NTAU)
NEXT |
RETURN

P0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.9.9.90.0.0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0:0,0,0,0,9,0,9,9,0,.0,.0,.0.0.0.0.0,::::::::5:1.0,.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.0.6.0,0,0,0,0,0,¢
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Anexo IV

Programas Complementarios

Los siguientes programa fueron escritos para cenréfurbo Basity son necesarios para que
funcione elPoLICOMP.BAS presentado en el Anexo lll.

Eliminacion Gaussiana;GAUSS.BAS

SUBRUTINA PARA SOLUCION DE ECUACIONES LINEA LES SIMULTANEAS
Copyright 1989 by:

Juan Jorge Hermosillo Villalob 0s

SBGAUSS:
Comienza eliminacion gaussiana con pivoteo parcial.

51270 FORQ =1 TO N-1
'Ejecuta pivoteo parcial en cada iteracion Q.
DMAX = ABS(DA(Q,Q)): R=Q
FORI=QTON
IF ABS(DA(1,Q)) > DMAX THEN DMAX = ABS( DA(,Q)): R =1
NEXT |
IFR <>Q THEN
FORJ=1TON
DAA = DA(Q,J): DA(Q,J) = DA(R,J): DA (R,J) = DAA
NEXT J
DBB = DB(Q): DB(Q) = DB(R): DB(R) = DBB
END IF
FORK=QTON
DFACT = DA(K+1,Q)/DA(Q,Q)
FORJ=QTON

DA(K+1,J) = DA(K+1,J) - DFACT*DA(Q,J )
NEXT J
DB(K+1) = DB(K+1) - DFACT*DB(Q)
NEXT K
NEXT Q
Aqui termina la eliminacion gaussiana
Comienza substitucion haci a atras

IF DA(N,N) = 0 THEN 51490
DX(N) = DB(N)/DA(N,N)
FOR I=N-1 TO 1 STEP -1

DS=0

FORK=I+1TON

DS = DS + DA(I,K)*DX(K)

NEXT K

DX(I) = (DB(1)-DS)/DA(I,])
NEXT |
FOR I=1 TO N: FOR J=1 TO N: DA(I,J) = 0: NEXT : NEXT

RETURN

51490 CLS:PRINT:PRINT:PRINT"Sugiero revisar la form ulacién del programa...":END
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Solucién de Ecuaciones Ordinarias por el Método deunge-Kutta de
Cuarto Orden con Extrapolacion de Richardson:RKUTTA .POL

SUBRUTINA PARA LA EJECUCION DEL METODO DE RUNGE-KUTTA
EN EL PROGRAMA DE SIMULACION D E UNA
POLIMERIZACION ESTATICA

Copyright 1989 by:

Juan Jorge Hermosillo Villalo bos

PRERKUTA:
IF METODO =5 THEN N =1 ELSE N =0
FOR | = N TO P*NINCZ
X1 = TAU(NTAU): X2 = TAU(NTAU) + DTAT: NP =1
W = CONV(I,NTAU)
GOSUB 52000
DTAX(I,NTAU) = W - CONV(I,NTAU)
CONV(I,NTAU+1) = W
NEXT |
RETURN

52000 SUBRUTINA PARA LA SOLUCION DE UNA E CUACION DIFERENCIAL
' ORDINARIA POR EL METODO DE RUNGE-KUTTA

KO=0:H=(X2-X1)/NP: H2 = H/2: Z=W

52380 X =X1+KO*H:Y=W
GOSUB 52820
KI=F:Y=W+H/2*F: X=X+H/2
GOSUB 52820
K2=F:Y=W+H/2*F
GOSUB 52820
K3=F:Y=W+H*F: X=X+H/2
GOSUB 52820

KA=F-W=W+H/6*KL+2*K2+2*K3+ K4)

'‘Nueva ejecucion del Runge-Kutta, con paso ig ual a la mitad del estipulado,
para la extrapolacién de Richardson

FORJ=1TO2

X=X1+KO*H+J-1)*H2:Y=Z

GOSUB 52820

KiI=F:Y=Z+H22*F: X=X+H2/2

GOSUB 52820

K2=F:Y=Z+H22*F

GOSUB 52820

K3=F:Y=Z+H2*F. X=X+H2/2

GOSUB 52820

K4=F:Z=2Z+H2/6* (K1 + 2*K2 + 2*K3 + K4)
NEXT J

'Extrapolacion de Richardson.

W = (W - Z*(H/H2)"4) | (1 - (H/H2)"4)

KO = KO + 1 'KO es el nimero de paso en que s e ha hecho la aproximacion.
IF X1 + KO*H >= X2 THEN RETURN ELSE 52380

52820 IF CASORARO =1 THEN

F = DA * EXP(GAMMA*(1-1/THETA(0,0))) ‘(s olucién analitica)
ELSE
F = DA * EXP(GAMMA*(1-1/THETA(I,NTAU))) * (1- Y)*ORD
END IF
RETURN
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Subrutina para Producir Resultados Graficos:SALIDATA .POL

Este programa complementaralLICOMP.BAS en su capacidad de presentacion de resultados,
tanto en su version de tabulacion numeérica comanenvariedad de presentaciones graficas
en dos y tres dimensiones para facilitar la vizaaion y la interpretacion de los resultados.

53000

SUBRUTINA PARA GRAFICAR RESULT ADOS
EN EL PROGRAMA DE SIMULACION D E UNA
POLIMERIZACION ESTATICA

Copyright 1989 by:

Juan Jorge Hermosillo Villalob 0s

SCREEN 2: SCREEN 0: CLS: ?:?7:?
?"  ¢Como se desea graficar los resultados ”
?:?"  (2) En dos dimensiones.
?"  (3) En tres dimensiones.
?:2:?"  (m) Modificar presentacion grafica.
?:?"  (s) Menu anterior.

GRAFICA$ = INPUT$(1)
SELECT CASE GRAFICA$
CASE "2"

?:?"  GRAFICAS EN 2 DIMENSIONES.
?:?" (1) Temperatura vs. distancia.

?"  (2) Conversion vs. distancia.
?"  (3) Temperatura y conversion vs. distancia.
?"  (4) Temperatura vs. tiempo.
?"  (5) Conversion vs. tiempo.
IF COMPARA = 3 THEN
?"  (6) Error vs. distancia.
?"  (7) Error vs. tiempo.
?"  (8) Error medio vs. tiempo.
END IF
Z$ = INPUT$(1): NTAU =0
GRAFICA$ = GRAFICAS + Z$: GRAFICA = VAL (GRAFICAS)
IF GRAFICA < 21 OR GRAFICA > 28 THEN 53 000
GOSUB 54120
CASE "3"
?:?"  GRAFICAS EN 3 DIMENSIONES.
?:?" (1) Temperatura vs. distancia y tiempo.
?"  (2) Conversion vs. distanciay t iempo.
?"  (3) Velocidad de reaccion vs. di stancia y tiempo.

IF COMPARA = 3 THEN
?"  (4) Error vs. distancia y tiempo

END IF

Z$ = INPUT$(1): NTAU = 0

GRAFICA$ = GRAFICA$ + Z$: GRAFICA = VAL (GRAFICA$)
IF GRAFICA < 31 OR GRAFICA > 34 THEN 53 000

GOSUB 54520
CASE "m", "M": GOSUB 55000: GOTO 53000

CASE "s", "S": GOTO 53260
CASE ELSE: GOTO 53000
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END SELECT

GOTO 53000
53600 SUBRUTINA PARA IMPRIMIR RESULTA
CLS:?:?
?2 0" ¢, Qué resultados numéricos s
2
?2 0" Temperatura, conversiény v
?2? " (1) en funcién del tiempo e
?2? " (2) en cierto tiempo para t
IF COMPARA = 3 THEN
222" El error calculado:
?2? " (3) en funcién del tiempo e
?2? " (4) en cierto tiempo para t
END IF
Z$ = INPUT$(1)
SELECT CASE Z$
CASE "1"

53690 ?:INPUT" ¢En qué nodo se desean |
IF I > NINCZ*P THEN 53690
FOR K=1 TO NINCT/20+1
CLS: ?" NODO "I
?:? TAB(15)"Tiempo";:? TAB(30)"Temperat
TAB(60)"Velocidad"
FOR J=(K-1)*20 TO K*20
? J;:? TAB(15) USING A$; TAU(J);: ?
TAB(45) USING A$; CONV(1,J);: ? TAB(60) USING A$; D
NEXT J
Z$=INPUT$(1)
NEXT K
GOTO 53260
CASE "2"
2:INPUT" ¢En qué nimero de increm
resultados?";J
53800 IF J> NINCT THEN 53800
CLs: ?" TIEMPO = "TAU(@J)" (i
?:?"Nodo";:? TAB(15)"Distancia";:? TAB(30)
TAB(45)"Conversi¢n";:? TAB(60)"Velocidad"
FOR 1 =0 TO NINCZ*P
? 1;:? TAB(15) USING A$; Z(1);: ? TAB(3
TAB(45) USING A$; CONV(1,J);: ? TAB(60) USING A$; D
NEXT I
Z$=INPUT$(1): GOTO 53260
CASE "3"
53700 ?:INPUT" ¢En qué nodo se desean |
IF I > NINCZ*P THEN 53700
FOR K=1 TO NINCT/20+1
CLS: ?" NODO "I
?:? TAB(15) "Tiempo";:? TAB(30)"Error";
FOR J=(K-1)*20 TO K*20
?J;: ? TAB(15) USING A$; TAU(J);: ?
TAB(45) USING A$; ERRMED(J)
NEXT J
Z$ = INPUT$(1)
NEXT K
GOTO 53260
CASE "4"
53810 ?:INPUT"
resultados?";J
IF J > NINCT THEN 53810
CLs: ?" TIEMPO = "TAU(@J)" (i
?:?"Nodo";:? TAB(15)"Distancia";:? TAB(30)

¢En qué nimero de increm
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DOS NUMERICOS
e desean?
elocidad de reaccién:"

n cierto nodo."
odos los nodos."

n cierto nodo."

odos los nodos."

os resultados";l

ura";:? TAB(45)"Conversion";:?

TAB(30) USING A$; THETA(,J);: ?
TAX(1,d)

ento de tiempo se desean los

ncremento #"J")"
"Temperatura”;:?

0) USING A$; THETA(I,J);: ?
TAX(1,J)

os resultados”;!

:? TAB(45)"Error medio"

TAB(30) USING A$; ERROR1(1,J);: ?

ento de tiempo se desean los

ncremento #"J")"
"Error";: ? TAB(45)"Error medio"



FOR | = 0 TO NINCZ*P
2 I;:? TAB(15) USING A$; Z(I);: ? TAB(3
TAB(45) USING A$; ERRMED(J)
NEXT |
Z$=INPUT$(1): GOTO 53260
CASE ELSE: GOTO 53600
END SELECT

54000 SUBRUTINA PARA GRAFICAR RESULT

54120 GOSUB 54300
FOR J=0TO NINCT
FOR | = 0 TO NINCZ*P
SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21","22" "23" "24" "25"
Y3(1) = Y1(I): Y4(l) = Y2(1)
Y1(l) = (THETA(I,J)- MINTHETA)/(M
Y2(l) = CONV(1,J)/(MAXCONV-MINCON
CASE "26","27"
Y3(1) = Y1(I)
Y1(l) = (ERROR1(I,J)-MINERROR)/(M
CASE "28"
Y3(1) = Y1(I)
Y1(l) = (ERRMED(J)-MINERROR)/(MAX
END SELECT
NEXT |
FOR | = 0 TO NINCZ*P-1
SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS$ = "n"
LINE (XG(1),Y3(1))-(XG(1+1),Y3
LINE (XG(I),Y1())-(XG(I+1),Y1(I+
CASE "22"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XG(I),Y4(1))-(XG(1+1),Y4
LINE (XG(1),Y2(1))-(XG(1+1),Y2(I+
CASE "23"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XG(1),Y3(1))-(XG(1+1),Y3
LINE (XG(1),Y1(1))-(XG(I+1),Y1(I+
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XG(I),Y4(1))-(XG(1+1),Y4
LINE (XG(I),Y2())-(XG(1+1),Y2(I+
CASE "26"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XG(1),Y3(1))-(XG(1+1),Y3
LINE (XG(I),Y1())-(XG(I+1),Y1(I+
CASE ELSE: END SELECT
IF GRAF$ = "DOBLE" THEN 54235 ELSE 54240
54235  SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XGI(1),Y3(1))-(XGI(I+1),
LINE (XGI(1),YL(1))-(XGI(1+1),Y1(
CASE "22"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n"
LINE (XGI(1), YA(I))-(XGI(I+1),
LINE (XGI(1),Y2(1))-(XGI(1+1),Y2(
CASE "23"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XGI(1),Y3(1))-(XGI(I+1),
LINE (XGI(I),YL(1))-(XGI(1+1),Y1(
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n"
LINE (XGI(1), YA(I))-(XGI(I+1),

]
]

S
@]

S
@]
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0) USING A$; ERROR1(1,J);: ?

ADOS (2D)

AXTHETA-MINTHETA)
V)

AXERROR-MINERROR)

ERROR-MINERROR)

R ACUMULADAS = "N" THEN_
(1+1)),COLFOND
1)),COLFIG1 'graf. temp.

R ACUMULADAS = "N" THEN_
(1+1)),COLFOND
1)),COLFIG2 'graf. conv.

R ACUMULADAS$ = "N" THEN_
(1+1)),COLFOND

1)),COLFIG1 ‘graf. temp.

R ACUMULADAS = "N" THEN_
(1+1)),COLFOND

1)),COLFIG2 'graf. conv.

R ACUMULADAS = "N" THEN_
(1+1)),COLFOND
1)),COLFIG4 ‘graf. error.

R ACUMULADAS$ = "N" THEN_
Y3(I1+1)),COLFOND
1+1)),COLFIG1 'graf. temp.

R ACUMULADAS$ = "N" THEN_
Y4(1+1)),COLFOND
1+1)),COLFIG2 'graf. conv.

R ACUMULADAS = "N" THEN_
Y3(1+1)),COLFOND
1+1)),COLFIG1 'graf. temp.

R ACUMULADAS = "N" THEN_
Y4(1+1)),COLFOND



LINE (XGI(1),Y2(1))-(XGI(1+1),Y2(
CASE "26"
IF J>0 THEN IF ACUMULADAS = "n" O
LINE (XGI(1),Y3())-(XGI(1+1),
LINE (XGI(1),YL(I))-(XGI(1+1),Y1(
CASE ELSE: END SELECT

54240 SELECT CASE GRAFICA$
CASE "24"
IF J>0 THEN LINE (XG(J-1),Y3(I))-
‘graf.temp.
IF J>0 THEN IF I=NINCZ*P-1 THEN L
(XG(J),YL(NINCZ*P)), COLFIG1
CASE "25"
IF J>0 THEN LINE (XG(J-1),Y4(1))-
‘graf.conv.
IF J>0 THEN IF I=NINCZ*P-1 THEN L
(XG(J),Y2(NINCZ*P)), COLFIG2
CASE "27"
IF J>0 THEN LINE (XG(J-1),Y3(I))-
error
IF J>0 THEN IF I=NINCZ*P-1 THEN L
(XG(J),YL(NINCZ*P)), COLFIG4
CASE "28"
IF J>0 THEN LINE (XG(J-1),Y3(I))-
medio
IF J>0 THEN IF I=NINCZ*P-1 THEN L
(XG(J),YL(NINCZ*P)), COLFIG
END SELECT

NEXT |
LOCATE 15,64: PRINT"
LOCATE 15,64: PRINT USING "## ###H##", TAU
NINCT2=0
DELAY SEGUNDOS
NEXT J

SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21","24"

IF GRAFPAREDS$ = "S" OR GRAFPARED$ = "s"

K = (TW/DTAD-MINTHETA)/(MAXTHETA-MIN
LINE (0,K)-(1,K), COLFIG
COLOR COLFIG1: LOCATE (1-K)*20,52: ?
END IF
CASE "26","27"
K = -MINERROR/(MAXERROR-MINERROR)
LINE (0,K)-(1,K),COLFIG
COLOR COLFIG4: LOCATE 1+(1-K)*20,52: ?"
END SELECT

Z$ = INPUTS$(L)

SELECT CASE Z$
CASE "1","2","3","4","5","6","7","8": MARC
54120
CASE ELSE: MARCO = 0: RETURN
END SELECT

54300 IF MARCO =1 THEN 54320
SCREEN 9: COLOR COLFIG,COLFOND

VIEW (1,1)-(395,281), COLFOND,COLFIG: WINDOW (

54320 SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21","22","23","26"
IF GRAF$ = "DOBLE" THEN 54350
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1+1)),COLFIG2 'graf. conv.

R ACUMULADAS$ = "N" THEN_
Y3(I1+1)),COLFOND
1+1)),COLFIG4 'graf. error

(XG(J),Y1(l)), COLFIG1

INE (XG(J-1),Y3(NINCZ*P))-

(XG(J),Y2(l)), COLFIG2

INE (XG(J-1),Y4(NINCZ*P))-

(XG(J),Y1(l)), COLFIG4 'graf.

INE (XG(J-1),Y3(NINCZ*P))-

(XG(J),Y1(l)), COLFIG ‘graf.error

INE (XG(J-1),Y3(NINCZ*P))-

)

THEN
THETA)

Tw"

0.00"

O = 1: GRAFICAS$ = "2"+Z$: GOTO

0,0)-(1,1)



FOR | = 0 TO NINCZ*P: XG(l) = Z(I): NEX

FOR | = 0 TO NINCZ*P: PSET(Z(1),0.01),C
NEXT I: GOTO 54360
54350  FOR =0 TO NINCZ*P: XG(l) = 0.5+Z(1)/

FOR | = 0 TO NINCZ*P: PSET(Z(1)+0.5,0.0
Z(1),0.005),COLFIG: NEXT I: GOTO 54360

CASE "24""25" "27"
FOR 1=0 TO NINCT: XG(I) = TAU(I)/TAU(NI
END SELECT

54360 SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21","24"
LOCATE 4,52: COLOR COLFIG1: ?"Temperatu
LOCATE 1,52: ? USING "####";MAXTHETA
LOCATE 20,52:? USING "#.###",MINTHETA
CASE "22","25"
LOCATE 6,52: COLOR COLFIG2: ?"Conversio
LOCATE 1,52: ? USING "#.##";MAXCONV
LOCATE 20,52:? USING "#.###",;MINCONV
CASE "23"
LOCATE 4,52: COLOR COLFIG1: ?"Temperatu
LOCATE 1,52: ? USING "####";MAXTHETA
LOCATE 20,52:? USING "#.###",MINTHETA
LOCATE 6,52: COLOR COLFIG2: ?"Conversi6
LOCATE 2,52: ? USING "#.###";MAXCONV
LOCATE 19,52:? USING "#.###";MINCONV
CASE "26","27"
LOCATE 8,52: COLOR COLFIG4: ?"Error"

LOCATE 1,52: ? USING "+#.##";MAXERROR
LOCATE 20,52:? USING "+#.##":MINERROR
CASE "28":  LOCATE 10,52:COLOR COLFIG:
MINERROR/(MAXERROR-MINERROR)*.95))-(1,(-MINERROR/(M
END SELECT

COLOR COLFIG: LOCATE 15,54: PRINT"Tiempo ="
LOCATE 15,64: ? TAU(0)
LOCATE 1,62: ? METODOS$","NINCZ"X"NINCT
IF GRAFICAS$ = "26" OR GRAFICAS$ ="27" THEN
LOCATE 2,62: ?"vs "METODOREF$","NINCZREF"x
END IF
LOCATE 12,54: PRINT"Biot = "BIOT
LOCATE 22,1
SELECT CASE GRAFICA$
CASE "21","22","23","26"
?"0 distancia
IF GRAF$ = "DOBLE" THEN LOCATE 22,1: ?"

1
CASE "24","25","27","28"
?"0 tiempo
"###"  TAUNINCT)
END SELECT
RETURN

54520 SUBRUTINA PARA GRAFICAR vs. DISTANCIA

54550 GOSUB 54780
IF ESTEREO$ = "s" THEN
Al = COLFIG1: A2 = COLFIG2: A3 = COLFIGS:
COLFIG1 = 4: COLFIG2 = 4: COLFIG3 = 4: COL
B = XFACT : XFACT = XFACT + 30
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TI
OLFIG: PSET (Z(1),0.005),COLFIG:

2: XGI(I) = 0.5-Z(1)/2: NEXT |

05),COLFIG: PSET(0.5-

NCT): NEXT |

ra

?"Error medio": LINE (0,(-
AXERROR-MINERROR)*.95)),COLFIG

"NINCTREF
1
-1 distancia
":?2 USING

Y TIEMPO (3D)

A4 = COLFIG4
FIG4 = 4: GOSUB GRAF3



C = YFACT : YFACT = YFACT + 2
COLFIG1 = 1: COLFIG2 = 1: COLFIG3 = 1: COL
COLFIG1 = Al: COLFIG2 = A2: COLFIGS3 = A3:
XFACT =B: YFACT =C

ELSE
GOSUB GRAF3

END IF

RETURN

GRAF3:

54560 FOR J=NINCT TO 1 STEP -1
54570 FOR |=0 TO NINCZ*P
IF GRAF$ = " THEN 54590 ELSE IF GRAF$
54580 XG(I) = Z(1)*128+128 + J*XFACT/NINCT
J*XFACT/NINCT
XG2(1) = Z(1)*128+128 + (J-1)*XFACT/
(3-1)*XFACT/NINCT: GOTO 54600
54590 XG(l) = Z(1)*256 + J*XFACT/NINCT
XG2(I) = Z(1)*256 + (3-1)*XFACT/NINC
54595 XGI(I) = 256 - Z(1)*256 + J*XFACT/NI
XG2I(1) = 256 - Z(1)*256 + (J-1)*XFA
54600 SELECT CASE GRAFICA$
CASE "31"
Y1(l) = 182 - (THETA(1,J)-MINTHET
J*YFACT/NINCT + YFACT
Y2(I) = 182 - (THETA(1,J-1)-MINTH
(J-1)*YFACT/NINCT + YFACT
KOLOR = COLFIG1
CASE "32"
Y1(I) = 182 - CONV(I,J)/(MAXCONV-
YFACT
Y2(I) = 182 - CONV(1,3-1)/(MAXCON
1)*YFACT/NINCT + YFACT
KOLOR = COLFIG2
CASE "33"
Y1(l) = 182 - (DTAX(1,J)-MINDTAX)
J*YFACT/NINCT + YFACT
Y2(I) = 182 - (DTAX(1,J-1)-MINDTA
1)*YFACT/NINCT+YFACT
KOLOR = COLFIG3
CASE "34"
Y1(l) = 182 - (ERROR1(I,J)-MINERR
J*YFACT/NINCT + YFACT
Y2(l) = 182 - (ERROR1(1,J-1)-MINE
(3-1)*YFACT/NINCT + YFACT
KOLOR = COLFIG4
END SELECT

54650 NEXT |
IF GRAF$ = " THEN 54700

54660  FOR|=NINCZ*P TO 1 STEP -1

IF ISOBANDASS = "s" OR ISOBANDASS =

IF ISOBANDASS = "alta” THEN Z = 1: G

IF ISOBANDASS = "alta” THEN 54670

IF OPACIDAD > 0 THEN
FOR K=1 TO OPACIDAD
LINE(XGI(I-1)+K/OPACIDAD*(X

1)+K/OPACIDAD*(Y2(I-1)-Y1(I-1)))-(XGI(1)+K/OPACIDAD

XGI(1)),Y1()+K/OPACIDAD*(Y2(I)-Y1(1))), KOLOR2
NEXT K
END IF
54670 LINE(XGI(I-1),Y1(I-1))-(XGI(1),Y1(l)
(XG2I(1),Y2(1)), KOLOR: LINE -(XG2lI(I-1),Y2(I-1)),KO
1)),KOLOR

FIG4 = 1: GOSUB GRAF3
COLFIG4 = A4

= "1ZQ" THEN 54595
: XGI(l) = 128-Z(1)*128 +

NINCT: XG2I(l) = 128-Z(1)*128 +
T: GOTO 54600

NCT

CT/NINCT: GOTO 54600
A)/(MAXTHETA-MINTHETA)*182 -

ETA)/(MAXTHETA-MINTHETA)*182 -

MINCONV)*182 - J*YFACT/NINCT +

V-MINCONV)*182 - (J-

/(MAXDTAX-MINDTAX)*182 -

X)/((MAXDTAX-MINDTAX)*182-(J-

OR)/(MAXERROR-MINERROR)*182 -

RROR)/(MAXERROR-MINERROR)*182 -

"S" THEN GOSUB ISOBANDAS
OSUB ISOALTA

G2I(I-1)-XGI(I-1)),Y1(I-
*(XG2I(I)-

),KOLOR: LINE -
LOR: LINE -(XGI(I-1),Y1(I-



NEXT I: IF GRAF$ = "IZQ" THEN 54730
54700  FOR | =1 TO NINCZ*P
IF ISOBANDASS = "s" OR ISOBANDASS =
IF ISOBANDASS = "alta" THEN Z = 2: G
IF ISOBANDASS = "alta” THEN 54710
IF OPACIDAD > 0 THEN
FOR K=1 TO OPACIDAD
LINE(XG(I-1)+K/OPACIDAD*(XG
1)+K/OPACIDAD*(Y2(I-1)-Y1(I-1)))-(XG(I)+K/OPACIDAD*
XG(1)), Y1()+K/OPACIDAD*(Y2(1)-Y1(1))), KOLOR2
NEXT K

END IF

54710 LINE(XG(I-1),Y1(I-1))-(XG(1), Y1(l)),

(XG2(1),Y2(1)), KOLOR: LINE -(XG2(I-1),Y2(I-1)),KOLO
NEXT |

54730 IF TAU(J-1) = 0 THEN LINE(XG2(NINCZ*P),Y2(

54760 NEXT J

SELECT CASE GRAFICA$
CASE "31"
IF GRAFPAREDS$ = "S" OR GRAFPAREDS = "s"
K = (TW/DTAD-MINTHETA)/(MAXTHETA-MIN
LINE (256,182+YFACT)-(256,182-K*182+
LINE -(256+XFACT,182-K*182), COLFIG
COLOR COLFIG1: LOCATE 13*(1-K),(XFAC
END IF
CASE "34"
K = -MINERROR/(MAXERROR-MINERROR)
LINE (256,182-K*182+YFACT)-(256+XFACT,1
COLOR COLFIG4: LOCATE 1+13*(1-K),(XFACT
END SELECT

Z$ = INPUT$(1)
RETURN

ISOBANDAS:
YPROM = (Y1(I)+Y2(1)+Y1(I-1)+Y2(I-1))/4
K = OPACIDAD/2
ISOBANDASL:
SELECT CASE GRAFICA$
CASE "31": PARAMETRO = (MAXTHETA-MINTHE

(J*(OPACIDAD-K)/OPACIDAD + (J-1)*K/OPACIDAD)*YFACT/

"S" THEN GOSUB ISOBANDAS
OSUB ISOALTA

2(1-1)-XG(I-1)),Y1(I-
(XG2(1)-

KOLOR: LINE -
R: LINE -(XG(I-1),Y1(I-1)),KOLOR

NINCZ*P))-(256,YFACT+183),COLFIG

THEN
THETA)
YFACT),COLFIG

T+256)/8+2: 2" Tw"

82-K*182),COLFIG
+256)/8+2: ?"0.00"

TA)/182*(-YPROM + 182 -
NINCT + YFACT) + MINTHETA:

PARAMETRO = 14*(PARAMETRO-MINTHETA)/(MAXTHETA-MINTHETA)

CASE "32": PARAMETRO = MAXCONV/182*(-YP

K)/OPACIDAD + (J-1)*K/OPACIDAD)*YFACT/NINCT + YFACT

14*PARAMETRO/MAXCONV
CASE "33": PARAMETRO = (MAXDTAX -MINDTA

(J*(OPACIDAD-K)/OPACIDAD + (J-1)*K/OPACIDAD)*YFACT/

ROM + 182 - (J*(OPACIDAD-
): PARAMETRO =

X)/182*(-YPROM +182 -
NINCT + YFACT) + MINDTAX:

PARAMETRO = 14*(PARAMETRO-MINDTAX)/(MAXDTAX-MINDTAX

CASE "34": PARAMETRO = (MAXERROR-MINERR
(J*(OPACIDAD-K)/OPACIDAD + (J-1)*K/OPACIDAD)*YFACT/

OR)/182*(-YPROM +182 -
NINCT + YFACT) + MINERROR:

PARAMETRO = 14*(PARAMETRO-MINERROR)/(MAXERROR-MINEFOR)

END SELECT
KOLOR2 = COL(INT(PARAMETRO*BANDAS/14))
RETURN

ISOALTA:
FOR K =1 TO OPACIDAD 'para inter
FOR L =1TO OPACIDAD 'para inter
IF Z=1 THEN XPROM = XGI(I-1) + K/OPA
L/OPACIDAD*((XGI(I) + KIOPACIDAD*(XG2I(I) - XGI(l))
K/OPACIDAD*(XG2I(I-1) - XGI(I-1))))
IF Z=2 THEN XPROM = XG(I-1) + K/IOPAC
L/OPACIDAD*((XG(I) + KIOPACIDAD*(XG2(l) - XG(I))) -
- XG(I-1)))
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polar en tiempo

polar en el espacio
CIDAD*(XG2I(I-1) - XGI(I-1)) +
) - (XGI(I-1) +

IDAD*(XG2(I-1) - XG(I-1)) +
(XG(I-1) + KIOPACIDAD*(XG2(I-1)



YPROM = Y1(I-1) + K/IOPAC
L/IOPACIDAD*((Y1(l) + KIOPACIDAD*( Y2(1) - Y1())) -
- Y1(I-1))))

GOSUB ISOBANDAS1
PSET(XPROM,YPROM),KOLOR2
NEXT L
NEXT K
RETURN

54780 SCREEN 9: COLOR COLFIG,COLFOND
IF TI>=TW THEN TM = TW ELSE TM =TI
IF ESTEREO$ = "s" THEN
A = COLFIG: COLFIG = 4: GOSUB MARCO3
B = XFACT : COLFIG = 1: XFACT = XFACT + 30
C = YFACT : YFACT = YFACT + 2 :GOSUB MARCO
COLFIG = A: XFACT =B: YFACT =C
ELSE
GOSUB MARCO3
END IF
RETURN

MARCO3:
LINE(0,YFACT)-(0,183+YFACT), COLFIG: LINE-(25
(256+XFACT,183),COLFIG: LINE -(256+XFACT,0),COLFIG:

(0,YFACT),COLFIG
LINE(0,183+YFACT)-(XFACT,183),COLFIG: LINE-(2
(XFACT,183)-(XFACT,0),COLFIG

LOCATE 1,1: ?METODO$","NINCZ"X"NINCT;
IF GRAFICAS = "34" THEN
2"vs"
LOCATE 2,1: ?METODOREF$","NINCZREF"X"NINCT
END IF
IF GRAF$ = "DOBLE" THEN 54950
FOR 1=0 TO NINCZ*P: PSET
(Z(1)*256,YFACT+184),COLFIG:PSET(Z(1)*256,YFACT+185
(183+YFACT)/14+2,1
IF GRAF$ = " THEN PRINT"0 dista
IF GRAF$ = "IZQ" THEN PRINT"-1 di
54950 FOR |=0 TO NINCZ*P: PSET (128+Z(I)*128,YFACT+
Z(1)*128,YFACT+184),COLFIG:PSET (128+Z(1)*128,YFACT
Z(1)*128,YFACT+185),COLFIG:NEXT:
LOCATE (183+YFACT)/14+2,1: PRINT"-1

54960 LOCATE (379+YFACT)/28,(544+XFACT)/16: ?"tiemp

LOCATE (183+YFACT)/14,35: 2"0.00"

LOCATE 14,(XFACT+256)/8+1: ? USING "#.##"; TA

LOCATE YFACT/14+1,1

SELECT CASE GRAFICA$

CASE "31"

COLOR COLFIG1: ?"Temp"
LOCATE 1,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#
LOCATE 13,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#

CASE "32"

COLOR COLFIG2: ?"Conv"

LOCATE 1,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#

LOCATE 13,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#
CASE "33"

COLOR COLFIG3: ?"Vel"

LOCATE 1,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#

LOCATE 13,(XFACT+256)/8+2: ? USING "#.#
CASE "34"
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IDAD*( Y2(I-1) - Y1(I-1)) +
(Y1(1-1) + KIOPACIDAD*( Y2(I-1)

6,183+YFACT),COLFIG: LINE -
LINE -(XFACT,0),COLFIG: LINE -

56+XFACT,183),COLFIG: LINE

REF

),COLFIG:NEXT: LOCATE

ncia 1": GOTO 54960
stancia 0": GOTO 54960
184),COLFIG: PSET (128-
+185),COLFIG: PSET (128-

distancia 1

(0]

U(NINCT)

#', MAXTHETA
#', MINTHETA

#'; MAXCONV
#'; MINCONV

#', MAXDTAX
#', MINDTAX



K = -MINERROR/(MAXERROR-MINERROR)
LINE (0,182-K*182+YFACT)-(XFACT,182-K*1
LINE -(256+XFACT,182-K*182),COLFIG
COLOR COLFIG4: ?"Error"
LOCATE 1,(XFACT+256)/8+2: ? USING "+##
LOCATE 13,(XFACT+256)/8+2: ? USING "+##
END SELECT
RETURN

' SUBRUTINA PARA MODIFICAR PRESENTA

55000 SCREEN 2: SCREEN 0

27" MODIFICACION DE PRESE
?:?" Para cualquier grafica:
" 1) Modificar los colores de |
" 2) Mostrar todo el espesor o
" 3) Madificar factor de escala
" 4) Mostrar (0 no) temperatura
?:?" Para las gréficas en 2D:
" 5) Modificar velocidad de gra
" 6) Mostrar (0 no) graficas ac
?:?" Para las gréaficas en 3D:
" 7) Modificar los factores de
" 8) Madificar la opacidad/Colo
" 9) Mostrar graficas estereosc

?:?" s) Menu anterior.
Z$ = INPUT$(1)

SELECT CASE Z$

CASE "1"
CLS: SCREEN 9
27" ¢,De qué colores se desean
" Colores a escoger:
FOR I=0 TO 15: LINE (40*,70)-(40*(1+1)
FOR I=0 TO 15: LOCATE 8,5*I+1: PRINT I:

?2:?" Color del fondo (0 - 7;
COLFONDS$: IF COLFOND$<>"" THEN COLFOND=VAL
" Color de los ejes y let
actual="COLFIG")";:INPUT COLFIG$:IF COLFIG$<>""TH
" Color para temperatura
COLFIG1$: IF COLFIG1$<>"" THEN COLFIG1=VAL(COLFI
" Color para conversi¢n (
COLFIG2$: IF COLFIG2$<>"" THEN COLFIG2=VAL(COLFI
" Color para velocidad (0

COLFIG3$: IF COLFIG3%$<>"" THEN COLFIG3=VAL(COLFI
IF COMPARA = 3 THEN

" Color para error (0-15;
COLFIG4$: IF COLFIG4$<>"" THEN COLFIG4=VAL(COLFI
END IF
FOR I1=1 TO BANDAS
” Color para la isobanda’l
COL$(l): IF COL$(l) <>"" THEN COL(l) =VAL(COL$
NEXT |
GOTO 55000
CASE "2"
2.2 ¢ Cémo se desean las grafica
" (1) Medio espesor; pared de
" (2) Medio espesor; pared de
" (3) Todo el espesor.
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82),COLFIG

##", MAXERROR
##"; MINERROR

CION GRAFICA

NTACION GRAFICA

as graficas.
sélo la mitad.
vertical.

de la pared.

ficacion.
umuladas en el tiempo.
vista.

rear isobandas.
Opicas.

las graficas?"

,95),1,BF: NEXT |
NEXT |

actual="COLFOND")";:INPUT

(COLFONDS$)
reros (0-15;

EN COLFIG=VAL(COLFIG$)
(0-15; actual="COLFIG1")";:INPUT

G1%)

0-15; actual="COLFIG2")";: INPUT

G2%)

-15; actual="COLFIG3")";: INPUT

G39%)
actual="COLFIG4")";:
G49)

"(actual="COL(l)")"::
0)]

s?
| molde a la derecha.

I molde a la izquierda (3D).



GRAF$ = INPUT$(1): IF GRAF$ ="1" THEN

THEN GRAF$ ="1ZQ" ELSE IF GRAF$ = "3" THEN GRAF$ =

GOTO 55000
CASE "3"
55301 ?2.7.?" Para temperatura:
" maximo actual = "MAXTHET
MAXTHETA = VAL(Z$)
" minimo actual = "MINTHET

MINTHETA = VAL(Z$)
IF MAXTHETA <= MINTHETA THEN 55301

55302 ?:?" Para conversion:

e maximo actual = "MAXCONV
MAXCONYV = VAL(Z$)

e minimo actual = "MINCONV

MINCONV = VAL(Z$)
IF MAXCONV <= MINCONV THEN 55302

55303 ?2:?" Para velocidad de generacio
” maximo actual = "MAXDTAX
MAXDTAX = VAL(Z$)
” minimo actual = "MINDTAX

MINDTAX = VAL(Z$)
IF MAXDTAX <= MINDTAX THEN 55303
IF COMPARA = 3 THEN

55304 2.?" Para error:

" maximo actual = "MAXERRO
MAXERROR = VAL(Z$)

" minimo actual = "MINERRO

MINERROR = VAL(Z$)
IF MAXERROR <= MINERROR THEN 55304

END IF
GOTO 55000

CASE "4"

2.7 ¢, Se desea graficar la tempe
" Actual = "GRAFPAREDS$: Z2Z$ =
IF ZZ$ <>"" THEN GRAFPAREDS = ZZ$
GOTO 55000

CASE "5"

227" ¢ Cuanto tiempo se desea ent

2.7 Especificar en segundos; ac

"##t 44, SEGUNDOS
INPUT;SEGUNDOS$: IF SEGUNDO$ <>"" THEN S
GOTO 55000

CASE "6"

2.7 ¢, Se desea graficar en forma
?" Actual = "ACUMULADAS: ZZ$ =
IF ZZ$ <>"" THEN ACUMULADAS = ZZ$
GOTO 55000

CASE "7"
2. Valores actuales:"
" Factor de vista en X ="XFAC
" Factor de vista en Y ="YFAC
2. ¢ Qué factor de vista se des
INPUT ZZ$: IF ZZ$ <> " THEN XFACT = VA
2. ¢ Qué factor de vista se des
INPUT Z2Z$: IF ZZ$ <> " THEN YFACT = VA
GOTO 55000

CASE "8"
227" Opacidad actual ="OPACIDAD/
" Para grafica 'rellena’ use
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GRAF$ = "" ELSE IF GRAF$ = "2"
"DOBLE"

A;: INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN

A;: INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN

;o INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN
;o INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN
n:

;o INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN

;o INPUT Z$: IF Z$<>"" THEN

R;: INPUT; Z$: IF Z$<>"" THEN

R;: INPUT; Z$: IF Z$<>"" THEN

ratura de la pared? (s/n)"
INPUTS$(1)

re graficas?"
tual=";: ? USING

EGUNDOS = VAL(SEGUNDOS$)

acumulada? (s/n)"
INPUTS$(1)

T
T

ea en X? (0 - 380; sug: 256)";
L(ZZ$)

eaenY? (0-117; sug: 91)";
L(ZZ$)

50
opacidad = 1"



2:INPUT" ¢ Qué factor de opacid
.5)";OPACIDAD: OPACIDAD = 50*OPACIDAD

IF OPACIDAD < 50 THEN KOLOR2 = COLFOND

IF OPACIDAD =0 THEN ISOBANDASS$ ="": G

?:PRINT" ¢, Se desea mostrar iso
INPUTS$(1)

IF ISOBANDASS = "s" OR ISOBANDASS$ = "S"

DEFISO:
'Definicién de isobandas.

COLFOND = 0: COLFIG = 15: COLFIG1 =

COLFIG4=15
?2:INPUT" ¢ Cuantas isobandas
?2:PRINT" ¢ De alta resolucié
IFZZ$ ="s" OR ZZ$ ="S" THEN ISOBA
GOTO 55000

CASE "9"

227" ¢ Se desean graficas estereo
” Actual = "ESTEREO$
ESTEREOS$ = INPUT$(1)

IF ESTEREOS$ = "S" THEN ESTEREO$ = "s"

GOTO 55000

CASE ELSE: GOTO 53000

END SELECT

RETURN
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ad se desea? (0 - 1; sug:

ELSE KOLOR2 = COLFIG
OTO 55000
bandas? (s/n)": ISOBANDASS =

THEN DEFISO ELSE 55000

15: COLFIG2=15: COLFIG3=15:
? (0-15; sug: 10)"; BANDAS

n? (s/n)";: ZZ$ = INPUT$(1)
NDAS$ = "alta”

scopicas? (s/n)



Anexo V

Resultados Numeéricos

Comparacion del Caso Adiabatico

Se compararon los resultados del caso adiabatice ks diferentes métodos. Los resultados
son practicamente idénticos entre los diferente®dod, por Io que se ve innecesario asentar
aqui los resultados numéricos, que no son de fmmési mismos, sino Unicamente como
materia de comparacion.

A falta de una solucion analitica, se compararsrrésultados del caso adiabatico respecto de
un caso con tamafio de paso temporal mener=( 0.000625), usando mudultiplos de este
tamafo de paso en tiempo. Estas corridas se higien@ cuatro casos de diferentes calores de
reaccion AT,g) y los demas datos tomados de la tabla 1.2. Laglae abarcaron el periodo
de mayor generacion de calor, hasta un nivel deersion cercano al 100%, correspondiente
al caso que se muestra en la figura 1.2. Se utlizademas los siguientes valores iniciales:
Temperatura inicial del sistema: 303 K; concenémachicial del reactivo, 2.6 kg th espesor

del molde 0.01 m; Nimero de Biot,%10

Los resultados fueron los siguientes:

Tabla A.5.1. Datos de las figuras 3.1y 3.2
EPAM del caso adiabatico en funcion del tamafio deggo temporal
y del incremento de temperatura adiabatico,
respecto del caso coAr = 0.000625

ATag, K | Az=0.00125] Ar=0.0025 | Ar=0.005 Ar=0.01 Ar = 0.02 Ar = 0.04
72.9 - - 0.12058244 0.35225981 0.77722333 1.5097495
109.40 - 0.1793667% 0.52109071 1.14710961 2.22542623.93403977
145.85 0.28356698 0.81700912 1.78558142 3.43407416.00468394 diverge
182.32 0.59403103 1.66447040 3.50061500 6.4151740Qdiverge diverge

Numeros de Biot Criticos en Funcion del Namero de ilisiones Espaciales

Se realizé la determinacion de los nimeros de Bi@icos en funcion del niumero de
divisiones espaciales (NINCZ), con diferentes edaieA®,,. El tamafio de paso en tiempo
fue Az = 0.005. Estos resultados fueron determinadoiarilo las propiedades fisicas que
aparecen en la tabla 1.2. Se utilizaron ademasitpsentes valores iniciales: Temperatura
inicial del sistema: 303 K; diferencia entre la paratura adimensional inicial de la pared del
molde y la del sistem#0®,,, segun se indica en cada tabla. Concentraciémalimel reactivo,
2.6 kg m®, espesor del molde 0.01 m.
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La determinacion del valor d&i; se realizé del siguiente modo: en el casoBlgi50, se

analizaron visualmente los resultadnaméricosde la temperatura de la pared en las
iteraciones 45 a 50. Para determinar la existedei@scilacion se consideraron tres cifras

significativas, incluyendo el efecto de redondeo laecuarta cifra. Cuando la variacion
numérica en la cuarta cifra decimal en una itera@®a menor que en la siguiente, se
consider6 que la amortiguacion de la oscilacidtademperatura de la pared era suficiente.

En el caso deBi.@0 se aproveché la funcién grafica en dos dimessimfrecida por el
programa de computo, particularmente el caso depdsatura en funcion del tiempo.
Visualmente, en el monitor de la pantalla se detealba si existia oscilacidn inicial. Segun la

definicion de “oscilacion” dada en el Capitulo I#e considera oscilacion cuando cambia

alternadamentk pendientele la temperatura respecto del tiempo.

Ademas, en ambos casos se hicieron corridas hastmtear el valor deBi. con tres (en
algunos casos con dos) cifras significativas.

Para la interpretacion de las tablas siguientegessario considerar el siguiente codigo:

%1
%2
%3

x4

*5

Diverge, pero no por &i, sino porque\t/(AZ)® > cierto limite critico (Capitulo I).
Este caso no diverge ni oscila a causa del va&i.d

Puede haber divergencia, pero no por oscilacidnddeal Bi, sino por exceso de
generacion de calor interna.

Si oscila la temperatura de la pared, pero no mestabilidad del método numeérico,
sino porque fisicamente tiene sentido el aumemlisminucion de temperatura.

No es definible porque se confunde con la oscitaqige tiene sentido fisicamente.

Tabla A.5.2. Datos de las figuras 3.5 a 3.9
At =0.005A60, = 0.0

NINCZ DAD DAT | CN | COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.4 Fig. 3.6 Fig. 3.7 Fig. 3.8
@50| @0 @50 @0| @50 @O0 @50 @p

%2

1552
*
N

196 | 109| *? *2 *2 1 60.9| 31.9] 304 13

128 | 71.7| ** *2 *2 | 435]| 225| 244 9.9 **| *°

60.0| 31.4] *? *2 *2 1275 11.9] 207 7.0 73D 18|3

2

3

4 96.0| 51.9] *? *2 *2 1 352] 168 223 82 **| 38.1
6

8

40.4| 19.3] **° *2 *2 1246 97| 203 65 451 13)9

OO

10 243| 99| *° *2 *2 | 229] 89 200 65 362 118
11 0 *2 *2 *2

12 1 *2 *2 *2 | 219] 81| 200 65 317 10[3
14 *1 *2 *2 *2 1211 80| 199 65 201 9
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Tabla A.5.3. Datos de las figuras 3.5 a 3.9
At =0.005A0,=0.1
NINCZ DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.4 Fig. 3.5 Fig. 3.6 Fig. 3.7 Fig. 3.8
@50 @O0 @50] @0 @50] @0| @50 @0 @5p @p
2 193| 135| *? |[32090| 240 *?* | 505]| 346 293 141 ** |41.0
3 127| 89| ** |2410| 150 ** | 42.4| 231 2384 98 *° |232
4 94.4| 64.8 ** |1910] 110 ** | 342| 174| 214 7.8 ** | 168
6 50.2| 33.1] ** |[1000| 75| ** | 26.7| 119 19 6.0 655 11|7
8 39.7| 18.8 *? 875| 52| ** | 236| 93| 192 56 41p 9p
10 23.4| 47| ** 569| 38| *? | 220| 80| 190 53 34p sp
12 0 *2 540 29| ** | 211| 73| 188 53 30 7fF
14 0 *2 392 21| ** |205| 67 189 53 276 7ph
Tabla A.5.4. Datos de las figuras 3.5 a 3.9
At =0.005A0,=0.2
NINCZ DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.4 Fig. 3.5 Fig. 3.6 Fig. 3.7 Fig. 3.$
@50 @0 @50] @0 @50] @0| @50 @0 @5p @p
2 195| 132#| *? |[2920] ** | ** | 50.4| ** | 204]| 152 *3 -
3 128 86.3* | *? [2120] ** | ** | a24] ** | 236| 101] *° | 276
4 965 6314 ** |1680| ** | ** | 341 191 213 79 *3 [189
6 59.5| 55.2[ *? gg4| ** | ** | 26.7| 125 19 6.0 650 12|6
8 39.8| 214 *? 772| 57| ** | 236| 96| 192 55 412 o9l
10 22.8 20| ** 672| 42| ** | 220| 82| 189 53 335 sh
12 0 o] *2 476 | 31| ** | 210] 7.2/ 188 52 206 77
14 0 o] *2 a48| 24| ** | 203] 67/ 187 51 274 7b
Tabla A.5.5. Datos de las figuras 3.5 a 3.9
At = 0.005A0, = 0.3
NINCZ DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.4 Fig. 3.5 Fig. 3.6 Fig. 3.7 Fig. 3.8
@50 @O0 @50] @0 @50] @0| @50 @0 @5p @p
2 184| 139#| *? |[2280| ** | ** | 57.4| ** | 209]| ** | *3 | *°
3 122| 92.6%| ** |1740| ** | ** | a12| ** | 235| 110 ** | **
4 90.3] 68.24| ** |[1450| ** | ** | 337 21.2| 83| ** | **
6 57.4| 43.4%| ** | 1040| ** *2 | 265| 142 199 6.2 63p 14|2
8 38.7| 338 *° 651| 38| ** | 231 100/ 189 55 40p 10|3
10 19.3 0.0/ *? 582| 53| ** | 215| 85/ 187 541 331 s8f
12 0 o] *? 519 39| *?> | 206| 75| 184 51 20p 7P
14 0 o] *? 381| 26| **> | 201| 68| 187 51 271 7h
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Tabla A.5.6. Datos de las figuras 3.5 a 3.9
A7z =0.005A0, =0.4
NINCZ DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.4 Fig. 3.5 Fig. 3.6 Fig. 3.7 Fig. 3.8
@50 @O0 @50] @0 @50] @0| @50 @0 @50 @po
2 182| 122| *? | 2780 *2 1 560 28.2 *3
3 119| 815 ** | 1430 *2 1 40.1 23.7 *3
4 88.2| 61.00 ** | 1240 *2 1325 21.0 *3
6 55.3| 38.4| *? 939 *2 | 26.0 19.3 62.4
8 37.2| 341 ** 729 *2 | 232 18.6 40.2
10 00| 00| *? 499 *2 | 215 18.6 32.7
12 0 o] =** 455 *2 1 204 18.4 29.0
14 0 o] =** 414 *2 1199 18.4 26.8

Tabla A.5.7. Datos de la figura 3.10
Valores promedios deBi.@50,
obtenidos de los datos de las tablas A.5.1 a A.5.5
NINCZ | DAD | DAT CN COL | EFL EF2 EFH
2 190.0| *? 2818| *? 58.6 204 *3
3 124.8| ** 1925 *? 41.9 238 *3
4 93.08| *? 1570| ** 33.9 21.4] *°
6 58.28| *? 966 | *° 26.7 19.7 66.1
8 39.16| *? 757| *? 23.6 19.2 41.8
10 17.96| ** 581| *? 22.0 19.0 33.9
12 o] *? 498 | *?° 21.0 18.9 29.9
14 o] *? 409 ** 20.4 18.9 27.4

Numeros de Biot Criticos en Funcidn del Incrementode Tiempo
Adimensional (A7)

Se realizé la determinacion de los numeros de 8iticos en funcién del incremento de
tiempo adimensionalAf), empleando como diferencia entre las temperainreisles de los
reactivos y la pared del molde los valorg,, = 0 yA®,, = 0.2. El tamafio de paso en tiempo
fue Ar = 0.00125, 0.0025 y 0.01. Por tanto, los resukade la seccion anterior son
complementarios de estos en el caso Ao 0.005. Estos resultados fueron determinados
utilizando las propiedades fisicas listadas eali#at1.2 y los valores iniciales mencionados en
la seccion anterior.
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Tabla A.5.8.Bi.@50 de los diversos métodos
At =0.00125A6,, =0
NINCZ | DAD | DAT | CN*¥ | coL | EFL EF2 EFH
2 790 *? 17000| *2 230 102| *2
3 530 *? 11000 *? 160 73] *?
4 400| *? 8300| *? 120 60| *°
6 260| *? 5700| *? 87 49| *?
8 190 **? 4300| **° 70 44| *?
10 150 *2 3400| *? 61 43 330
12 120 *2 2800 *2 55 42 160
14 90| *? 2300 *? 52 41 110

Tabla A.5.9.Bi.@50 de los diversos métodos
A7 =0.00125A0,,= 0.2
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 780 *? 9200| *2 220 99| =3
3 515 *2 7000 *2 150 71 3
4 390| *? 5600| *? 120 58 *°
6 250| *? 3500| *? 85 47| *3
8 180 ** 2400 *? 68 42| 3
10 140 *? 2200 *? 58 41 230
12 110| *2 1700 *2 53 39 130
14 95| =2 1400 *2 49 39 100

Tabla A.5.10. Datos de las figuras 3.11 a 3.14
Promedios de loBi. @50 de las dos tablas anteriores
At =0.00125
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH
Fig. 3.11 Fig. 3.12| Fig.3.13 Fig. 3.1
2 785| %2 9200| *? 225 101 *3
3 523 *? 7000 *? 155 72| *°
4 395 =2 5600| *° 120 59| *°
6 255| %2 3500| *? 86 48| 3
8 185 *? 2400 *2 69 43| 3
10 145 *? 2200 *? 60 42 280
12 115 *? 1700 *2 54 41 145
14 93| *? 1400 *2 51 41 105

14 os valores d@i. para el método de Crank-Nicolson son infinitosncleA®,, = 0. Por tanto, para tener un
caso con oscilacién, se calcularon los valoresAton= 0.1.
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Tabla A.5.11.Bi.@50 de los diversos métodos
At =0.0025A0, =0
NINCZ | DAD | DAT | CN® | coL | EFL EF2 EFH
2 400| *? 9200| *2 110 54| *2
3 266| *2 6000 *2 82 41|  *?
4 199 **° 4200| **° 64 35| *?
6 128 **° 2600| *2 48 31| 2
8 92| **° 1500 *2 40 29 129
10 69| *? 1300 *2 36 29 71
12 52| 2 1200 *2 34 29 59
14 37| *? 1100 *2 33 29 51
Tabla A.5.12.Bi.@50 de los diversos métodos
At = 0.0025A0,,= 0.2
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 397| *? 5500 *2 110 53| 3
3 261| *? 3200 *? 81 40| =3
4 196 *? 2700 *2 64 34| =3
6 127 ** 1800 *2 47 30| =3
8 91| **° 1300 *2 39 28 110
10 68| *2 970| **° 35 27 68
12 51| *2 920 *? 33 27 55
14 35| =2 770  *? 31 27 47

Tabla A.5.13. Datos de las figuras 3.11 a 3.14
Promedios de loBi. @50 de las dos tablas anteriores
At = 0.0025
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH

Fig. 3.11 Fig. 3.12| Fig.3.13  Fig. 3.1}
2 399| *2 5500| *? 110 54 3
3 264| *? 3200| *? 82 41| *3
4 198 **° 2700 *? 64 35| =3
6 128 *? 1800 *2 48 31| =3
8 92| ** 1300 *2 40 29 120
10 69| *? 970| **° 36 28 73
12 52| *2 920 **° 34 28 57
14 36| *? 770 *? 32 28 49

' Ver nota 1 del presente Anexo.
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Tabla A.5.14.Bi.@50 de los diversos métodos
Ar=0.01,A0,=0
NINCZ | DAD | DAT | CN® | coL | EFL EF2 EFH

2 101 *? 2200 *2 33 18
3 65| *° 1400 *2 24 15| *°
4 47|  ** 1000 *2 20 14 61
6 27| *? 480 *? 17 14 30
8 ol =2 410 *? 16 14 23
10 o] *? 360 *? 15 14 20
12 o] *? 320 = 15 14 19
14 o] *? 290| *° 14 14 18

Tabla A.5.15.Bi.@50 de los diversos métodos

A7t =0.01,A0,,=0.2
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH

2 97| *2 1400| *? 31 17| *3
3 63| *2 900| *? 24 15| *3
4 45| ** 620| *° 20 14 59
6 26| *° 440 *? 16 13 27
8 o] =2 340 **° 15 13 21
10 o] *? 250 *? 14 13 19
12 o] *2 190 *? 14 13 18
14 o] *? 170 *? 14 13 17

Tabla A.5.16. Datos de las figuras 3.11 a 3.15
Promedios de loBi. @50 de las dos tablas anteriores
A7z =0.01
NINCZ | DAD | DAT CN COL EFL EF2 EFH

Fig. 3.10 Fig. 3.12| Fig. 3.13  Fig. 3.1}
2 99| *? 1400 *2 32 18| *3
3 64| *° 900| **° 24 15| =3
4 46| ** 620 *? 20 14 60
6 27| *? 440 *2 17 14 29
8 ol =2 340 **° 16 14 22
10 o] *? 250| *? 15 14 20
12 o] *2 190 *? 15 14 19
14 o] *2 170 *2 14 14 18

'8 \er nota 1 del presente Anexo.
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Error Relativo entre los Diferentes Métodos

Comparacion con la Solucion Analitica

Las comparaciones se hicieron con los siguientéssdaiciales: Temperatura inicial del
sistema: 303 K; diferencia entre la temperaturanadsional inicial de la pared del molde y la
del sistema,A®, = 0. Concentracién inicial del reactivo, 2.6 kg*mnimero de
Biot = 1P; espesor del molde 0.01 m. El error porcentuablabs medio (EPAM) se calculé
con el programa de cdmputo, tomando los resultdddsedos los nodos de cada corrida.

La pared isotérmica se establece por medio de meraide Biot muy grande (cfr. Capitulo ).
En estas condiciones, el efecto de oscilacion epalad presentado por los métodos de
diferencias finitas hacia adelante, elementosdiitneales y elementos finitos de segundo
grado, hace que éstos queden eliminados porquempmssible con esos métodos y con el
namero de Biot como parametro para mantener lagetyra de la pared constante, resolver
numeéricamente el caso que tiene solucion analitica.

Las tablas siguientes muestran los errores porakstabsolutos medios (EPAM) obtenidos
mediante el programa de computo, al comparar legiteslos de cada método, considerando
todos los nodos, respecto de la solucién anakticasos mismos nodos en distancia y tiempo.
Muestran también los errores porcentuales maxigragicados en la figura 3.17 del Capitulo
1.

Tabla A.5.17. Datos de la figura 3.16
EPAM de varios métodos numeéricos
respecto de la solucion analitica
Az =0.005, NINCT =50
NINCZ DAT CN COL EFH
2 0.4516 0.401( 0.7426 0.05%8
3 0.2755 0.2174 0.0813 0.05%9
4 0.1922 0.1294 0.0658 0.04$3
6 0.1307 0.0647 0.0701 -
8 0.1038 0.0354 0.0684 -
10 0.0928 0.0234 0.0699 -
12 0.0878 0.018( - -
14 0.0825 0.0119 - -
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Tabla A.5.18. Datos de la figura 3.16
EPAM de varios métodos numeéricos

respecto de la solucion analitica
Atz =0.0025, NINCT = 100

NINCZ DAT CN COL EFH
2 0.4230 0.3978 0.7431 0.0385
3 0.2455 0.2161 0.061p 0.03%5
4 0.1600 0.1284 0.0345 0.0246
6 0.0976 0.0644 0.0378 0.03¢4
8 0.0694 0.0354 0.0341 -
10 0.0583 0.0238 0.0354 -
12 0.0530 0.0183 - -
14 0.0473 0.0121 - -

Tabla A.5.19. Datos de la figura 3.17
Error maximo de varios métodos numéricos

respecto de la solucion analitica
Az = 0.005, NINCT =50

NINCZ DAT CN COL EFH
2 -1.1758 -1.0529 -0.9658 -0.1897
3 -0.6240 -0.4933 -0.2560 -0.1347
4 -0.4161 -0.2823 -0.1376 -0.13%8
6 -0.2627 -0.1268 -0.1378 -
8 -0.2081 -0.0715 -0.1378 -
10 -0.1827 -0.0567 -0.1373 -
12 -0.1689 -0.0317 - -
14 -0.1605 -0.037§ - -

Tabla A.5.20. Datos de la figura 3.17
Error maximo de varios métodos numéricos

respecto de la solucién analitica
At = 0.005, NINCT = 100

NINCZ DAT CN COL EFH
2 -1.1146 -1.053( -0.928p9 -0.1574
3 -0.5591 -0.4935 -0.2650 -0.08%5
4 -0.3496 -0.2825 -0.069R -0.0787
6 -0.1952 -0.127( -0.0690 -0.1493
8 -0.1403 -0.0717 -0.0533 -
10 -0.1147 -0.071( -0.0710 -
12 -0.1007 -0.0319 - -
14 -0.0923 -0.0574 - -
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Comparacion del Caso con Pared Isotérmica

Tabla A.5.21. Datos de la figura 3.19
EPAM de la temperatura obtenida por varios
métodos comr = 0.01; NICNT =13
respecto de CN con 12 divisiones espaciales
Az = 0.0025; NINCT = 50
NINCZ DAT CN COL EFH
2 2.5935 2.3748 2.285Q 2.76%9
3 2.6836 2.4161 2.567R 2.71%3
4 2.7498 2.4588 2.660p -
6 2.8197 2.5092 2.7699 -
12 2.8936 2.562] - -
Tabla A.5.22. Datos de la figura 3.19
EPAM de la temperatura obtenida por varios
métodos comz = 0.005; NICNT = 25
respecto de CN con 12 divisiones espaciales
Az = 0.0025; NINCT = 50
NINCZ DAT CN COL EFH
2 1.1374 1.0156 1.2220 1.37%5
3 1.0821 0.9515 1.0016 1.1745
4 1.0823 0.9375 0.9989 1.10$6
6 1.0776 0.9137 1.0258 -
12 1.0823 0.8974 - -
Tabla A.5.23. Datos de la figura 3.19
EPAM de la temperatura obtenida por varios
métodos comr = 0.0025; NINCT = 50
respecto de CN con 12 divisiones espaciales
Az = 0.0025; NINCT = 50
NINCZ DAT CN COL EFH
2 0.3681 0.3051 0.906Q 0.6315
3 0.256 0.2042 0.265% 0.35%9
4 0.2054 0.1445 0.1219 0.247
6 0.1439 0.066¢ 0.0869 0.17§3
12 0.1048 0 - -
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Comparacion del Caso General coBi =5

Tabla A.5.24. Datos de la figura 3.23
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®, = 0.3,A7 = 0.005, NINCT = 25
respecto de CN con 12 divisiones espacialészy 0.00125
NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH

2 3.1252| 3.0737 3.0831 2.93Y5 1.3396 1.7454 1.3733
3 24121 2.4380 2.3978 2.0446 1.2375 - 1.2143
il
0

4 2.0170] 2.1364 2.039 1.8199 1.2673 1.4p05 1.3512
6 1.6039| 1.9162 1.740 1.7789 1.31144 1.3836 1.3042
12 - 1.8033] 1.607 - 1.3624 1.38P9 1.3925

Tabla A.5.25. Datos de la figura 3.24
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®,, = 0.3,Ar = 0.0025, NINCT = 50
respecto de CN con 12 divisiones espacialésy 0.00125

NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 2.3307] 2.2743 2.2969 2.7517 1.1827 1.3y94 0.§452
3 15969 15686 1.57501 1.1137 0.6902 - 0.6p58
4 1.1893] 1.1970 1.1816 0.8430 0.5843 0.6498 0.3630
6 0.7682] 0.851§ 0.7928 0.77]19 0.5481 0.5929 0.3572
12 - 0.6860, 0.5711 - 0.5572 0.57fy5 0.5410

Tabla A.5.26. Datos de la figura 3.25
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®, = 0.3,A7 = 0.00125, NINCT =100
respecto de CN con 12 divisiones espacialészy 0.00125

NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 1.9792] 19600 19681 2.77%0 1.3972 1.4p06 1.1725
3 1.1891| 1.1837 1.1838 0.7888 0.8323 - 0.8B20
4 0.7715] 0.7748 0.7681 0.4203 0.5851 0.4682 0.4461
6 0.3707| 0.3713 0.3574 0.3483 0.4053 0.3p65 0.4792
12 0.0989| 0.0920 0.0000 - 0.3283 0.3204 0.3p83

Tabla A.5.27. Datos de la figura 3.26
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®, = 0,A7 = 0.005, NINCT = 25
respecto de CN con 12 divisiones espacialésy 0.00125

NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 1.9643| 1.7871 18671 2.8934 13876 1.7811 2.4051
3 1.4683] 1.5550 1.4941 1.9266 1.5333 - 2.1p63
4 1.3959] 15625 14680 1.89% 15994 1.6811 1.9236
6 1.4043] 1.6411 15132 19192 1.6520 1.6854 1.4927
12 diverge| 1.7743 1.6222 - 1.6899 1.6978 1.7p05
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Tabla A.5.28. Datos de la figura 3.28
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®y = 0,A7 = 0.0025, NINCT = 50
respecto de CN con 12 divisiones espacialészy 0.00125

NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 1.5114| 14050 14556 2.1722 0.570 0.8f19 1.1512
3 0.8361| 0.7865 0.806L 0.9005 0.6202 - 1.1p80
4 0.5909| 0.6168 0.5941 0.8244 0.6543 0.7878 0.9905
6 0.4909| 0.5819 0.5269 0.8386 0.6850 0.7188 0.§346
12 0.4989] 0.656% 0.5729 - 0.7023 0.7098 0.7B77

Tabla A.5.29. Datos de la figura 3.28
EPAM de la temperatura obtenida por varios métodos
conA®,, = 0,Ar = 0.00125, NINCT = 100
respecto de CN con 12 divisiones espacialésy 0.00125

NINCZ | DAD DAT CN COL EFL EF2 EFH
2 1.3612] 1.2780 1.3188 1.9190 0.4520 0.4p57 1.2889
3 0.7184| 0.6357 0.6747 0.4269 0.2710 - 0.7p73
4 0.4616] 0.3778§ 0.4170 0.2528 0.2044 0.2P92 0.4867
6 0.2422| 0.1579 0.1958 0.2499 0.1714 0.1970 0.3175
12 0.0476| 0.0467 0.0000 - 0.1692 0.1765 0.2p72
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