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Abstract

Durante la reunion del Grupo de Trabajo con la Industria, se presenté el
problema que lleva el titulo del presente trabajo, en donde la cuestién fun-
damental a determinar es la distribucién de la concentracién en el tiempo
y el espacio del SO; que es emitido como parte de las descargas hacia la
atmosfera de una planta termoeléctrica. Para tal fin, se construyé un mod-
elo en donde se consideraron los postulados de la mecénica de fluidos en
especial para el caso en que las variables dependientes son aleatorias, y, en
el caso de la dispersién atmosférica se optd por un modelo de tipo Euleri-
ano. Para la solucién del sistema de ecuaciones resultante se ha utilizado
una aproximacion de diferencias finitas centrales en el espacio y se esta de-
sarrollando un cédigo de cémputo, en el cual todavia no se han considerado
reacciénes quimicas.
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Introduccion

La contaminacién atmosférica, fenémeno que afecta tanto a las grandes con-
centraciones urbanas como a aquellas zonas donde existen importantes fuentes
emisoras ha aumentado considerablemente durante las ultimas décadas debido al
constante incremento de las fuentes antropogénicas asi como a la creciente diver-
sidad de compuestos que son emitidos en la produccién industrial. Esto ha sido
de especial interés en virtud de que los compuestos liberados pueden producir
afecciones a la salud, o bien, pueden danar de manera irreversible los ecosisitemas
naturales; por ello se ha creado una legisalacion ambiental que hoy dia impone
nuevas restricciones a los actividades productivas, principalmente a la produccién
industrial. Por lo anterior, la solucién de problemas relativos a la contaminacidén
atmosférica cada vez adquiere mayor importancia; y para lograrlo se requiere por
una parte, del disefio de instrumentos que controlen tanto el tipo y la cantidad de
emisiones; y por la otra del control de los procesos que remueven los contaminantes
una, vez que estos se depositan en la superficie.

Una de las herramientas con que se cuenta tanto para el analisis como para
la prediccién de la distribucién de contaminantes en la atmésfera son los mode-
los matematicos, los cuales podemos afirmar, estan en una fase de desarrollo y
discusién, debido principalmente a que en esta clase de situaciones se da la inter-
accién compleja de procesos fisicos y quimicos en un medio que es por definicion
aleatorio.

Dentro de este contexto es que se presentS en el grupo de trabajo con la
industria el problema denominado Sistemas de Combustion, el cual constituye un
caso particular de un fendmeno de contaminacién atmosférica.

EL Problema

En este caso se pide la construccién de un modelo que permita determinar la
distribucién de concentracion de diéxido de azufre (SO;) en la atmdsfera que es
emitido por una central termoeléctrica, que se inscribe dentro de las consideradas
principales fuentes emisoras de contaminantes.

Ahora bien, una vez que los contaminantes llegan a la atmdsfera, esta actia
como un medio para el transporte, la difusién y la transformacion fisica y quimica
de los mismos en donde se presenta el fenémeno conocido como efecto downwash
que se produce cuando la emision de contaminantes de las chimeneas de descarga



se hace en condiciones meteoroldgicas extremas, es decir, cuando existen gradi-
entes de temperatura que combinados con la topografia de la zona provoca un
fenémeno de recirculacién local que hace que parte de los contaminantes se de-
positen inmediatamente y de forma violenta en lugar de ser transportados hasta
una zona lejana. Debido a que la velocidad local varfa en magnitud y direccién
se produce una regién de alta turbulencia, lo cual es el resultado de que el flujo
se da en forma adyacente a una frontera sélida cuya rugosidad y temperatura
son variables, elimindndose con esto la posibilidad de un flujo laminar, al flujo
trubulento se le asocia el transporte de calor, vapor de agua y contaminantes; asf
como un nivel de mezclado eficiente.

Por otra parte, esté la transferencia de masa que es resultado de las reacciones
quimicas que pueden ocurrir cuando el SO; entra en contacto con la atmésfera. El
5O emitido tiene una tendencia a reaccionar con el O; atmosférico, produciéndose
la siguiente reaccidn:

2502 + 02 _ 2503

a su vez el SOj3 tiende a reaccionar con el agua para producir.

503 + H2O - H2SO4aq.

En la fase acuosa, se tienen las siguientes reacciones:

502@) + HQO = 502 L] H20

S20.H20 = H+ +HSO:;

HSO; = H* + SO

Cabe sefialar que las reacciones en fase acuosa son cataliazdas por Oz, Fe(II1)
y Mn (IT), principalmente.
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1. Formulacion de las ecuaciones bdsicas.

Tanto el flujo de aire como el transporte de masa en la atmésfera pueden consid-
erarse como medios continuos, por tanto, para la formulacion de las ecuaciones
que describen ambos fenomenos se ha partido de los postulados de la mecanica
de medios continuos, cuyas ecuaciones basicas se derivan de las ecuaciones gen-
erales de balance. Ahora bien, debido a que el campo de velocidades del aire va
a afectar la distribucién de los contaminantes en la atmdsfera, iniciaremos con la
descripcién de las ecuaciones que gobiernan el flujo.

1.1. Ecuacidn de continuidad

ui _ g (1.1)

(9.‘17,‘
en donde u; es la iésima componente de la velocidad y estamos suponiendo la

suma sobre indices repetidos.

1.2. Ecuacion de movimiento

du; Ou; 1 @_ p 0%u;

ot "oy, = pdz ' poz0m,

p, L Y P, son respectivamente, la densidad, la visosidad y la presién del fluido y:

+ g (1.2)

T
i = g=0;
9 ng 3

g es la aceleracion de la gravedad, T es la variacion de la temperatura debido
al movimiento, Ty es la temperatura de la superficie 6 es la delta de Kronecker.

1.3. Ecuacion de energia

aT oT *T
poC (51‘— + uja_:vj) B kaijamj @

po es la densidad en la superficie y (', es la capacidad calotifica a presion constante
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y @, representa las fuentes internas de calor. Si se asume que @ = 0, y que

Kr = poch entonces la ecuacién anterior se puede expresar como sigue:
P
oT aT o*T
— tuj—=Kpe—pf— 1.3
Bt + J 01‘]‘ T szaxj ( )

Esta expresién resulta ser la ecuacién del calor con parametros constantes,
por lo que a veces se ele identifica como la ecuacion de transferencia de calor.

Para la ecuacién de difusién atmosférica, se tiene, tomando como base un
modelo de tipo Euleriano, la siguiente ecuacion de balance de masa:

aCy 9*Cy
Bt + Dk 0(11,'8.1‘1'

en donde, Cy y Dy, son respectivamente, la concentracion y la difusién molecular

+ R (Ch,y oy C) + S (2, 1) (1.4)

de la késima especie: Ry es la generacidn de la késima especie por reaccion quimica
1
y Sk son las fuentes que aportan la késima especie.

2. La turbulencia

Las ecuaciones 1.1, 1.2, 1.3, y 1.4 gobiernan la velocidad del fluido, la transferen-
cia de calor, la dispersién y la transferencia de masa, en la capa superficial de la
atmésfera, sin embargo, su solucidn no es posible debido a que el flujo atmosférico
es turbulento, en consecuencia, es irregular y aleatorio de tal forma que las com-
ponentes de la velocidad en cada punto, varian aleatoriamente con el tiempo;
en suma, las ecuaciones anteriores resultan ser ecuaciones diferenciales parciales
cuyas variables dependientes son aleatorias. Por ello, para que puedan representar
de una manera mas adecuada los procesos que son de nuestro interés, es necesario
reformular éstas en términos de las cantidades medias. Asi pues, puesto que ahora
se trata de un modelo estocastico, cada variable se va a descomponer en su media
mas una componente flututante, es decir:

wi = ; + U (2.1)

0=0+0 (2.2)
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p=p+p

Cy=Cr+C,

- : : ders T 38
0, es la temperatura potencial y se considera que Ern = Ereg

3. Ecuaciones para las cantidades medias

Sustituyendo en las ecuaciones 1.1, 1.2, 1.3 y 1.4 con estas relaciones y tomando

en cuenta que g—;‘ = 0, nos queda lo siguiente:
7

3.1. Fcuacion de continuidad
Ju;
v 0
dz;

3.2. Fcuacion de movimiento

ou; ot; 1 dp 0%w; Quiu;
= +gi—
8.1‘1'

ot + “jamj T poz; + Vaxjawj

v es la viscosidad cinematica

3.3. Fcuacion de energia

aT aT . T  dup

Ot + uiégj - ‘Tal‘il‘,‘ ax,‘

3.4. FEcuacion de conservacion de especies

e | 0 —\ . D
ot + dz; (utCk) * Oz; (uiCk B
82C—k — ' — ")
= Dig ==+ R (C1+ 1, Cat CL) + Sk (2, 1)
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Al reformular las ecuaciones de esta manera, podemos observar que se intro-
dujeron nuevas variables adicionales, u;u}, w;f’, y u;C;pero se mantuvo el mismo
niimero de ecuaciones; y esto es lo que se conoce como ¢l problema de cierre en
fenémenos de turbulencia; en consecuencia, este sistema de ecuaciones (3.1-3.4),
no tiene solucién. Para resolver este problema se han propuesto varios mode-
los, que consisten en reemplazar las componentes fliuctuantes ya definidas, por
parametros que puden ser determinados experimentalmente. En este caso, para el
cierre de las ecuaciones de continuidad, movimiento y de energia 6 flujo de calor
se ha utilizado un modelo £ — €,mientras que para lograr el cierre de la ecuacién
de conservacién de especies se recurrié a la teoria K.

4. Modelo de turbulencia de primer orden

El modelo x — ¢ se identifica por la forma en que se definen o se calculan los
esfuerzos de Reynolds, es decir:

— du; Ou; 2

donde, la viscosidad turbulenta vr se define como sigue:

-2

vp = Cu% (4.2)

la energfa cinética, x es obtenida por:

Ok Ok 0 [vr Ok
—+u—=P+B- — | —— .
o igs Ut et g (m (‘).ri) (43)
€, la disipacién de la energia cinética, se calcula mediante la siguiente relacidn:
Oe O¢ e 0 [Ovr B¢
—t+u—=C. B)—-C.o— + — .
ot + ulawi Ca (P + B) - Car K + da; ( o 313) (4-4)

En las ultimas dos ecuaciones, P y B son respectivamente los términos de
produccién y de empuje quedan definidos de la siguiente manera:
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(o 0w\ 0w |
P =vr (51_—] + 8z,) a—”t‘] (1.5)

1 vr 8T (16)

B=—
9P, oz,

P, es el nimero de Prandtl.
Los valores para las constantes son los definidos por Rodi (1982) y son los

siguientes:

Cea = 1.44; C.p = 1.92; C, = 0.09; o, = 1; o, =13

El flujo de calor es evaluado mediante:

ot = i (4.7)

T (?Tz
en donde, el coeficiente de conductividad térmica. se define:

e VT

Para la distribucién de concentraciones, de acuerdo con la teorfa K, se consid-

era que la atmdsfera es incompresible, es decir:

du;
8x,- o O

ademads:

acC

e

UIC;C = -—]\’,'J' (19)

1

en donde K;; es el tensor que expresa al coeficiente de conductividad tur-
bulenta, si a éste se le hace coincidir con los cjes principales, entonces tendremos

que:
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Por otra parte, se puede demostrar que:

9*C 0 —
8x (%z 6.

—u.C]

es decir, la difusidn molecular es despreciable frente al término de difusién
turbulenta. Otra consideracién que se hace es el de que la componente fluctuante
de la reaccion es despreciable, esto es:

R (Ci+Cy.... T+ C) 2 R (C,..., Cr)

y si se considera que no existen fuentes, entonces S(z,t) = 0, y la ecuacién
final quedaria de la siguiente manera:
dCy oCy aCy
u; = K; Ciyery Cy 4.10
Jat +u0$i Bwi+Rk( ! ) ( )

4.1. EL término de reaccion

Para desarrollar esta seccién, consideraremos una sola especie, el SO,, debido a
que este compuesto al entrar en contacto con la atmdsfera va a reaccionar y su
concentracion va a ir disminuyendo, es usual considerar que

R=-)[C] (4.11)

en donde A[{C] la vamos a determinar por el tipo de reacciones que pueden
ocurrir, asi como por las constantes que la determinan; el signo negativo nos esta
indicando que durante el proceso, parte del SO, emitido se va a perder, es decir,
se van a formar otras especies de azufre. En principio, consideraremos inicamente
la reaccién en fase acuosa, entonces tendremos que C = SO, ¢ H,0; entonces:

d[SOQ [ ] HQO] -

) k[SOQ.HQO]

En donde k, es la constante de velocidad de reaccién. Si se supone que la
reaccion es de primer orden, al integrar la expresién anterior se obtiene:
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[S‘Oz L4 HZO] - [SOQ ] HgO]O C_kt

El subindice 0, indica la concentracion inicial.

5. Solucion Numérica

EL problema se considero en dos dimensiones y, hasta el momento se ha resuelto
el sistema de ecuaciones, sin considerar el término de reaccidn, se ha empleado
un esquema de diferencias finitas centrales en el espacio para los términos de di-
fusién y un esquema de peso para los términos de adveccidon. La ecuacion 3.1 se
resolvié mediante una versidn del método de compresibilidad artificial implicita
(Peyret and Taylor). Por otra parte, la solucion de problemas recirculantes re-
quiere de una malla refinada, por lo que se esta considerando una en progresion
logaritmica en ambas direcciones. Estamos desarrollando un cédigo llamado Quet-
zal/Il (Ramirez,1991). Los calculos numéricos se llevaron a cabo en una computa-
dora CRAY Y-MP4/432.

Se ha aplicado el modelo a un flujo recirculante en donde las condiciones de
salida de la chimenena son: We 5 m/s; ATe = 20 K, Ce = 15.02 g/m? de SO, se

estd considerando un perfil de velocidades de viento logaritmico que sigue la ley:

log ()

Se estimaron las variables para un terreno urbano por lo que sus valores son

Uyio = 1m/s; Hyo = 10 m y la rugosidad equivalente, Zy = 0.5 m. Se asumié
que los perfiles naturales de presién y temperatura tienen una variacion vertical,
entonces: YTy = —0.018 y vy Pv = —11.40.

Se han llevado a cabo pruebas preliminares para probar la constante de tur-
bulencia que aparece en el modelo. Los numeros de Prandtl y Schmidt han sido
optimizados a P,y = 0.5y Scpe = 0.7.
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