CARACTERISTCAS PRINCIPALES

Interfaz interactiva adaptada para ingenieria
quimica

Aplicaciones predefinidas y ecuaciones para

transporte de momento, calor y masa asociados
a reacciones quimicas

Resolucién simulténea de nimeros arbitrarios
de EDPs acopladas lineales, no-lineales o
dependientes del tiempo

Combinaciones multifisicas ilimitadas
Postprocesado y visualizacién adaptados para la
ingenieria quimica

Biblioteca de modelos con ejemplos de inge-
nierfa quimica completamente documentados
Documentacion y notacion especificas para la
ingenieria quimica

Todas las caracteristicas de FEMLAB

Todas las caracteristicas de
MATLAB

Isosuperficies de concen-
tracién de un contami-
nante en la celda unidad
de un reactor catalitico,
monolitico.

FEMLAB PARA LA INGENIERIA QUIMICA

El Mé6dulo de Ingenierfa Quimica combina la potencia y
facilidad de uso de FEMLAB con su experiencia en inge-
nierfa quimica. Proporciona interfaces especificas para pro-
blemas que involucran transporte de momento, masa y
calor asociados a reacciones quimicas. Ofrece un entorno de
modelado tnico y légicamente estructurado para la utiliza-
cién de la dltima tecnologia de modelado de ecuaciones en
derivadas parciales (EDPs) en ingenieria quimica. Se pueden
modelar sistemas Cartesianos y con simetria axial para casos
estacionarios y dependientes del tiempo. El moédulo esta
dividido en los siguientes sistemas de ecuaciones:

B BALANCE DE MOMENTO
— Ecuaciones Navier-Stokes
— Ley de Darcy
— La ecuaciéon Brinkman— modelo de turbulencia k-epsi-
lon para fluidos compresibles

B BALANCE DE MASA

- difusién

- conveccion y difusion

- conveccion difusion y migracion
- ecuaciones de Maxwell-Stefan

B BALANCE DE ENERGIA
— conduccion térmica
- conveccion y conduccion térmica

En estas aplicaciones, Ud. puede especificar las propiedades
fisicas que aparecen en las ecuaciones y las EDDs se
formulan automaticamente. Los coeficientes de las ecuacio-
nes pueden ser funciones arbitrarias de las variables modela-
das y sus derivadas. Puede utilizar estas aplicaciones mien-
tras mantiene toda la flexibilidad de modelado mediante la
definicion de sus propias ecuaciones.

APLICACIONES

Tanto si trabaja en investigacién, disefio, ingenieria o

educacién, el Médulo de Ingenierfa Quimica le permite:

Hacer rapidamente los estudios de viabilidad
Optimizar el diseno del equipo de proceso
Experimentar con diseiios y parametros diferentes

Reducir costes minimizando la carga de trabajo
experimental

m Visualizar resultados utilizando potentes herramientas de
postprocesado
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El Médulo de Ingenierfa Quimica se puede utilizar en un
amplio rango de aplicaciones. Algunas de estas areas son:

B INGENIERIA Y DISENO DE REACCIONES
— disefio del reactor en reactores homogéneos
— catdlisis heterogénea
— dindmica de fluidos en reactores quimicos

B PROCESOS DE SEPARACION
— filtracién
— didlisis y electrodidlisis

B INGENIERIA ELECTROQUIMICA
— pilas de combustible y baterfas
— electrolisis
— corrosién

B CONTROL DE PROCESOS CON SIMULINK
— diseno de sistemas de control
— modelado de sistemas

INVESTIGACION

La capacidad de acoplar arbitrariamente cualquier nimero
de EDPs no-lineales hace del Médulo de Ingenieria Qui-
mica una herramienta Gnica para el modelado de sistemas
complejos y no estindar. Datos termodindmicos como
difusividad, conductividad, capacidad térmica y densidad
pueden ser funciones arbitrarias de las variables modeladas.
Las cinéticas de la reaccion se pueden definir libremente
como expresiones matematicas de la temperatura, presion,
composiciones, etc...
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El modelado de catalisis
heterogéneas sobre superficies
catalizadoras involucra el trans-
porte de reactantes a la super-
ficie, la cinéticas de reaccién en
el catalizador y el transporte de
productos fuera de la superfi-
cie catalizadora. El navegador
de modelos en el Médulo de
Ingenieria Quimica proporciona
aplicaciones especificas para
balances de energia, materia y
momento (Navier-Stokes).

DISENO Y DESAROLLO

Las aplicaciones, listas para usar, del Médulo de Ingenieria
Quimica ofrecen un procedimiento de modelado ficil y
rapido, perfecto para diseno y desarrollo.

La conexién entre el Médulo de Ingenierfa Quimica,
MATLAB y Simulink, proporciona un modo util para la
introduccion de modelos detallados en estudios de planta,
analisis de pardmetros y diseno iterativo.

EDUCACION

El Médulo de Ingenierfa Quimica proporciona un entorno
instructivo donde la teorfa y las ecuaciones se ilustran
mediante la experimentacién de los estudiantes con las
geometrias, velocidades de reaccién, composiciones,
temperaturas, propiedades de los materiales y las
condiciones iniciales. EIl M6dulo de Ingenieria Quimica
siempre muestra las EDPs utilizadas en el modelo para
evitar malentendidos en la formulacion. Se utiliza
facilmente, esto quiere decir que no existen detalles
técnicos del software que dificulten su uso y puede
concentrarse completamente en los aspectos creativos del
modelado.
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PROCEDIMIENTO DE MODELADO

El procedimiento de modelado del Médulo de Ingenieria
Quimica involucra los siguientes pasos:

m crear o importar la geometria en 1D, 2D o 3D

m scleccionar las ecuaciones que definen su sistema

m especificar las propiedades fisicas en las ecuaciones
seleccionadas

definir condiciones iniciales y de contorno

generar y refinar la malla de elementos finitos

¢jecutar la simulacién

visualizar los resultados

Puede ir alternativamente de un modo a otro de una
manera logica e intuitiva, definiendo ecuaciones, condicio-
nes iniciales y de contorno en cuadros de diidlogo persona-
lizados.

MODELANDO LA GEOMETRIA

Se puede modelar una geometria complicada en 1D, 2D o
3D utilizando las herramientas CAD disponibles. FEMLAB
incluye un conjunto de objetos solidos primarios que
podrd combinar, formando objetos compuestos, utilizando
operaciones booleanas.

Puede importar archivos CAD con formatos DXF ¢ IGES
para posteriormente convertirlos a objetos FEMLAB con la
funcién de reparacion de geometria.

La figura muestra el campo de
velocidad en una solucién de polime-
ros en la entrada a una valvula. El modelo

investiga la influencia del campo de velocidad sobre la viscosidad del
fluido a través de un método para estudios parametricos incluido en
Femlab. El corte a través de la parte mas fina de la valvula muestra
que aqui se encuentran las variaciones mas grandes de viscosidad.

ESTABLECIMIENTO DE LAS PROPIEDADES
FiSICAS

La simple seleccion de una aplicacién predefinida
proporcionard, automaticamente, las ecuaciones y opciones
de condiciones de contorno que gobiernan el modelo.
Entonces, puede definir ficilmente los coeficientes; por
ejemplo el coeficiente de difusion, velocidad de reaccion

y vector velocidad en la ecuacién de difusion-conveccion-
reaccion.

En el ¢jemplo en la parte inferior izquierda de esta
pégina, la velocidad de reaccién viene dada por una
expresion de Arrhenius, que conllevan una dependencia
con la temperatura segiin una expresion exponencial. De
esta manera, la ecuaciéon de conveccion-difusion-reaccion
se acopla con un balance de calor. Los componentes
del vector velocidad del fluido, del cuadro de didlogo,
vienen dados por u, vy w, los cuales se determinan con las
ecuaciones de Navier-Stokes.
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Usted puede especificar libremente los coeficientes y los
términos que aparecen en las ecuaciones y hacer que sean
funciones de las variables solucién, sus primeras derivadas,
las coordenadas espaciales o del tiempo.

ESTABLECIMIENTO DE LAS CONDICIONES
INICIALES Y DE CONTORNO

Cada una de las aplicaciones, listas para usar, define un
conjunto de condiciones de contorno adecuado. En
balance de masas puede especificar flujos, composiciones,
expresiones de velocidad de reacciones y aislamiento.

Los cuadros de didlogo de condiciones de contorno
pueden interpretar expresiones arbitrarias de las variables
modeladas y sus derivadas. Estas también pueden variar en
tiempo y en espacio.



La definicién de las condiciones iniciales se hace de ma-
nera semejante y pueden ser funciéon de las variables mode-
ladas y de las coordenadas espaciales. Las condiciones ini-
ciales pueden variar libremente en subdominios diferentes.

GENERACION DE LA MALLA

El Médulo de Ingenierfa Quimica utiliza mallas en forma
triangular o tetraédrica que se generan automaticamente
para ajustarse a la geometria. Las funciones de mallado
pueden adaptar y refinar la malla mediante la minimizacién
del error numérico de la solucion. También puede
personalizar los parimetros del generador de malla
configurando el tamano deseado de los elementos cercanos
a un punto, una arista, una superficie o un subdominio.

VISUALIZACIONY POSTPROCESADO

Una vez que el Modulo de Ingenierfa Quimica ha
calculado la solucién del problema, se dispone de

una amplia lista de herramientas de postprocesado y
visualizacion especificas para ingenierfa quimica. Puede
combinar lineas de corriente, curvas de niveles, superficies
coloreadas y grificos de campos vectoriales, para obtener
una Optima representacion de los flujos, velocidades

de reaccion, composiciones o cualquier funcién de las
variables modeladas.

En el ment de grificos de secciones transversales,
puede proyectar los resultados sobre lineas y superficies
para facilitar la interpretacién cuantitativa. También puede
seguir el desarrollo de un variable en un punto, como

funcién del tiempo o a lo largo de lineas en diferentes
pasos del tiempo.

La caracteristica de integraciéon de subdominios y
fronteras simplifica el calculo de integrales de flujos,
concentraciones y temperatura a lo largo de contornos y
subdominios.

Puede visualizar resultados en animaciones, que se
pueden salvar como archivos MPEG para luego usarlos en
presentaciones.

MODELADO MULTIFiSICO

Una de las caracteristicas mas importantes de FEMLAB es
su capacidad de tratar simultineamente diferentes
fenémenos fisicos descritos por ecuaciones en derivadas
parciales (EDPs) . Esta capacidad es soportada por un
motor numérico que guia al resolvedor a la solucién
correcta incluso en problemas altamente no-lineales.

De la misma manera, el Médulo de Ingenierfa Quimica
le permite acoplar completamente y modelar simultinea-
mente el flujo de fluido, transporte de calor y masa y re-
acciones quimicas. Esto implica que puede definir expresio-
nes altamente no-lineales tanto para reacciones homogé-
neas como heterogéneas.

La caracteristica de multifisica se utiliza en el modelado
de una pila de combustible de membrana de intercambio
de protones (PEMFC), en la que la energia de activacion se
da a través del potencial eléctrico de la pila. La velocidad
de las reacciones electroquimicas dependen de la compo-
sicién de los reactantes y el potencial eléctrico local. Estas
expresiones no habituales y altamente no-lineales se

ESTUDIO DE UN REACTOR TUBULAR

Pl

Distribucion de temperatura en un reactor tubular. El modelo ilustra
un fenémeno de punto caliente dentro de un reactor exotérmico
tubular al cual se le aplica enfriamiento. Los balances de masa se
acoplan a un balance térmico a través de cinéticas de reaccién
altamente no-lineales.
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Perfiles de temperatura axiales dentro del reactor para diferentes
velocidades de entrada. Estos tipos de estudios paramétricos se
pueden realizar al instante con el Médulo de Ingenieria Quimica.
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Concentracion de oxigeno en el citodo de una pila de combustible
(PEMFC) y sus implicaciones sobre la distribucion de corriente.

manejan facilmente a través del Moédulo de Ingenierfa
Quimica.

Las aplicaciones en el Médulo de Ingenierfa Quimica
son completamente compatibles con las aplicaciones de
FEMLAB y sus otros médulos. Esto también se ejemplifica
en ¢l modelado de una pila de combustible. En este caso,
el potencial eléctrico de los conductores electrénicos se
calcula con una aplicacién de corriente directa en FEM-
LAB. Se acopla con los balances de masa y carga dentro del
electrolito, que son aplicaciones del Médulo de Ingenieria
Quimica.

MULTIDIMENSIONES, GEOMETRIAS
MULTIPLES

La multifisica multidimensional implica que puede
combinar modelos en 1D, 2D o 3D en un mismo modelo.
Un ejemplo tipico es el modelado de un reactor de cama
empacada. Este se puede modelar separando los macro- y
micro-mundos en dos descripciones distintas. En este caso,
el balance de masas global dentro de la cama se tiene que
acoplar con el balance de masas en las particulas porosas.

Esto significa que el macro balance depende directamente
del proceso de difusion-reacciéon que se lleva a cabo en la
microescala en las particulas. Estos dos balances se pueden
definir en sistemas de coordenadas completamente dife-
rentes. El macrobalance se define en 3D, mientras que el
microbalance se define sobre el radio de la particula en 1D.

ANALISIS PARAMETRICO Y OPTIMIZACION

El Médulo de Ingenierfa Quimica estd completamente
integrado con FEMLAB y MATLAB. Puede incorporar sus
modelos en ficheros de secuencias de comandos (scripts)
de MATLAB para andlisis paramétrico, optimizacion y
control automadtico. Esto ofrece, en combinacion con
FEMLAB, MATLAB y sus ‘toolboxes’; un paquete
completo de simulacién para la ingenierfa quimica.

REQUISITOS DE SISTEMA

PC/WINDOWS

MATLAB 5.3.1 Windows 95, 98, NT4.
MATLAB 6.0/6.1 Windows 95, 98, ME, NT4, 2000.
MATLAB 6.5  Windows 98, ME, NT4, 2000, XP.

UNIX/LINUX

MATLAB 5.3.1 Solaris 2.5.1,2.6,7, Linux 2.0.34, AlX 4.3.x,
HP-UX 10.20, IRIX 6.5.x,
Compagq Trué4 (Alpha) 4.0d.

MATLAB 6.x  Solaris 2.6,7,8, Linux 2.2.x, AlX 4.3.3,
HP-UX 11.00, IRIX 6.5.x,
Compagq Trué4 (Alpha) 4.0.5.0,5.1,5.1a
MACINTOSH

MATLAB 5.2.1 Mac OS 7.6.x,8.x,y 9.x.
MATLAB 6.5  Mac OS X 10.1.4 o posterior

REQUISITOS DE SISTEMA PARA TODAS LAS PLATAFORMAS:
Memoria disponible, minimo 128 MB. Algunos de los modelos en
la biblioteca requieren por lo menos | GB de memoria.

COMSOL AB
Tegnérgatan 23
SE-111 40 Stockholm Burlington, MA 01803
SWEDEN USA

Phone: +46-8-412 95 00 Phone: +1-781-273-3322
Fax: +46-8-412 95 10 Fax: +1-781-273-6603
Email: info@femlab.com Email: info@comsol.com

COMSOL, Inc.

Web: www.femlab.com Web: www.comsol.com

8 New England Executive Park

© COPYRIGHT 2002 by COMSOL AB. Al right reserved. No part of this documentation may be photocopied or reproduced in any form without prior written consent from COMSOL AB.
FEMLAB is a registered trademark of COMSOL AB. MATLAB and Simulink are registered trademarks of The MathWorks,Inc. Other product or brand names are trademarks or registered trademarks of their respective holders.



W

Multiphysics in MATLAB

El Modulo de Ingenieria Quimica
en FEMLAB®

El Médulo de Ingenieria Quimica
proporciona una potente manera

de modelar procesos y equipos en
el campo de la ingenieria quimica
por medio de una interfaz gréfica de
usuario interactiva. Se caracteriza
por sus aplicaciones para transporte
de masa, calor y momento,
asociados a reacciones quimicas en
geometrias 1D,2D y 3D. El Médulo
de Ingenieria Quimica combina

la tecnologia més reciente para
solucionar ecuaciones en derivadas
parciales con su experiencia en

ingenieria quimica.

Distribucion de tempera-
tura y lineas de flujo en un
reactor para la reduccién
de contaminantes.




