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Cinética quimica
@ Reacciones bimoleculares
A + B — productos

Tasa y coeficiente de reaccion:

Ra = —% = —$ = kag[A][B]

@ Reacciones trimoleculares
A+ B + C — productos

Tasa y coeficiente de reaccion:

_OA] _ 9B] _ 9[C]
oo ot ot
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@ Reacciones simultaneas
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A+ B + C — productos  (kz)
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IA]

Ra =~ = ke[Al[B] + ks[A][B][C]
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A+ B — productos  (k»)
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Tasa de reaccion:
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Cinética Quimica
@ Reacciones simultaneas

A+ B — productos  (k»)

A+ B + C — productos  (kz)

Tasa de reaccion:
I[A
Ra =~ _ [Al[B] + s[ATBI[C]
@ Un proceso que da produccién de A
E+F —A+Z (kg)

a =28~ lAlB] + KslABIIC] — Ki[E]IF]

) KlEF]
o[B] + ke[CI[D]
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Energia aportada por fotones solares
A + hy — productos
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
Fotodisociacion

Energia aportada por fotones solares
A + hy — productos
Evolucion de la densidad de A:

AL _ i, A1 — AT o exp(—jat)

ot
00 +
ja= / oaky dv
0

hv
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman

Chapman (1930) propone un esquema de produccion de O3 que sélo
involucra reacciones de diferentes moléculas de oxigeno:
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Fotodisociacion de Os:

Os+hv —20 ()

Reaccion trimolecular:

0+0,+M —03+M (kp)

Fotodisociacion de Os:
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman
Chapman (1930) propone un esquema de produccion de O3 que sélo
involucra reacciones de diferentes moléculas de oxigeno:
Fotodisociacion de Os:
Oz +hr — 20  (j2)
Reaccion trimolecular:
O+0,+M —03+M (ko)
Fotodisociacion de Os:
O3 +hyr —0+02 (j3)

Reaccion bimolecular (lenta):

O+ 03 — 20, (k3)
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman

Evolucion del ozono:

A05] ~ iel01102 M) - i10s] ~ ks[O][Os)
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Esquema de Chapman

Evolucion del ozono:

J[03]
ot
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman

Evolucion del ozono:

J[03]
ot

= k2[O][O2][M] — j3[O3] — k3[O][O3]

Evolucion del oxigeno atomico:

0] — 2)102] + i103] ~ K2[O][OIM] ~ ks[O][O3]

Evolucion del oxigeno molecular O5:

3[03] + 2[0;] + [O] = constante
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman

Proporciones de equilibrio:

O s
[O3]  k2[O2][M]
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman

Proporciones de equilibrio:

O s
[O3]  k2[O2][M]

I3 > k3[O] =

03] _ <12k2[M]>1/2
[O2] jaks
Tiempos caracteristicos:

EN 2 @N 6_ 107
03] 10°s 03] 10°-10"s
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
Ciclos cataliticos

Son ciclos que provocan la destruccion de Oz
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
Ciclos cataliticos

Son ciclos que provocan la destruccion de Oz

X + 03 — XO + 0,  (Kq)

XO+0 —X+0, (k5)

Catalizadores estratosféricos:

OH ON Cl
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Resolucion numérica de ODEs

Sistema a resolver

0

% = fl(t7y17'” aYn)
6yz .

8t f2(t y17 aYn)
0

aytn _fn(t Y1, ,Yn)

Con las condiciones iniciales
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

Supongamos que |ta, ty] es el intervalo para el que buscamos las
soluciones, dividimos el intervalo en M subintervalos

_tb_ta
M

tt=ta+kh k=01---.M h
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

Supongamos que |ta, ty] es el intervalo para el que buscamos las
soluciones, dividimos el intervalo en M subintervalos

_tb_ta

=tatkh k=01.- .M h=>20

Para un dado tj, tendremos de acuerdo al teorema de Taylor un
¢ € (tj,ti11) que satisface

2
y(tipr) =y (&) +y'(t)h + y”(c)h?

Si el paso h es lo suficientemente pequefio puede despreciarse el
término cuadrético

y(tiz1) = y(t) +hf(t,y(t))
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

Para el caso del sistema de n ecuaciones tenemos
Yic(tit1) = Y (t) + hfic(ti, ya(ti), -, yn(t))
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

Para el caso del sistema de n ecuaciones tenemos

Yic(tiv1) = Yk (ti) + hfic(ti, y1 (), -, ya(t))

EJernplo y'=0.5(t—y)

Exacta
0.5 h=1 —
L —— h=0.5 B
—— h=0.25
[ —— h=0.125 |
ooL . . . . S S Lo e
0 1 2 3
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Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

En este método en cada paso se desprecia un término

h2
" o
y (e

12/17



Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

En este método en cada paso se desprecia un término

h2
" o
y (e

El error acumulado después de M pasos seria

(b —

12/17



Fisica de la Atmosfera Terrestre
,
Método de Euler

En este método en cada paso se desprecia un término

h2
" o
y (e

El error acumulado después de M pasos seria

(b —

El error global
E(y(b),h) =ly(b) —ym| = O(h)

Si queremos reducir los errores a la mitad debemos tomar un paso de

la mitad del tamafio, 1.
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Resolucién numérica Fisica de la Atmésfera Terrestre

Métodos de Runge—Kutta

Son métodos para los cuales en el célculo de yy 1 se usa f(t,y)

evaluada en un promedio de puntos intermedios en el intervalo
[t 1] y en el intervalo [y, yic1]
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Métodos de Runge—Kutta

Son métodos para los cuales en el célculo de yy 1 se usa f(t,y)
evaluada en un promedio de puntos intermedios en el intervalo
[t 1] y en el intervalo [yi, yic1]

En general son de la forma

dado yq
Yk+1 = Yk +h (31 wiki)
i—1

donde k; = f(t, + cih, i + hZaijkj), c; =0, ¢ €0,1]
i—1
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

h
Yk+1 = Yk + g(fl + 2fy + 2f3 +f4)
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

h
Yk+1 = Yk + g(fl + 2fy + 2f3 +f4)

donde
fi = f(t,y)
fp = f(t+ 5,y +3f)

fs = f(tc+ 5,y +36)

( f4 = f(t +h,yk + hf3)
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

h
Yk+1 = Yk + g(fl + 2fy + 2f3 +f4)

donde
fi = f(t,y)
fp = f(t+ 5,y +3f)

fs = f(tc+ 5,y +36)

L fa = f(tk +h,yx + hfz)
El error global
E(y(b),h) = ly(b) —ym| = O(h*)
Si el tamafio del paso se reduce a la mitad % el error global disminuye
un factor .
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

Ejemplo en Matlab: Atractor de Lorenz

& =aly —x)
F=x(p-2)-y
5 =xy—pz
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

Ejemplo en Matlab: Atractor de Lorenz

& =oly —x)
F=x(p-2)-y
R —xy - pz
Valores tipicos de los parametros
8
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Runge—Kutta de cuarto orden

Ejemplo en Matlab: Atractor de Lorenz

ox

=0y —Xx)
H=x(p-2)-y
5 =xy—pz
Valores tipicos de los parametros
8

http://www.iafe.uba.ar/u/gcristiani/lorenz.zip
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Fisica de la Atmésfera Terrestre
Esquema de Chapman — Resultados

Esquema de

Chapman
T ‘

T
10" ——— [0],=10" m™ B
[0;],=10® m™

[05]p=0 m™
10" B

| 10

102

10" e B H R B
107 1072 10° 102 10* 108 108

t (s)

Ejercicio Numérico 1 14 de mayo2012  16/17




	Ozono estratosférico
	Física de la Atmósfera Terrestre

	Resolución numérica
	Física de la Atmósfera Terrestre


