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Comportamiento de Sustancias de Cambio de
Fase con Condicion de Borde de Temperatura
Constante

José Gonzéalez y Angélica Bouciguez

En este trabajo se presenta un modelo sencillo de simulacién numérica que permite calcular rapidamente
la posicion de la interfase y la distribucion de temperaturas en el interior de una sustancia de cambio de
fase, sometida a una excitacion externa de temperatura en el borde fijo. Se analizan dos situaciones
diferentes: una en que la temperatura externa es la misma para todas las sustancias y otra en que la
temperatura externa es un valor fijo por encima de la de fusién de cada sustancia. Los resultados
obtenidos muestran el comportamiento de tales materiales de cambio de fase, de acuerdo a sus
parametros térmicos y temperaturas de fusion.

Palabras clave: materiales de cambio de fase, problema de Stefan, temperatura de fusién, frontera libre,
simulacién numérica.

Phase change materials behavior with constant temperature as boundary condition

The present paper presents a simple numerical simulation model for the rapid calculation of the interface
position and the temperature distribution in the interior of change phase materials with constant
temperature as boundary condition. Two different conditions are considered, one of them with the same
external temperature for all the substances and the other with the external temperature fixed at constant
value over the melting point of each substance. The results obtained show the behavior of these
materials according to their thermal parameters and their melting point temperatures.

Key words: phase change materials, Stefan problem, melting point, free boundary problem, numerical
simulation.

Introduccién

La utilizacion de sustancias de cambio de fase en acondicionamiento térmico de locales destinados a
diversos fines, ha sido planteada en diversas oportunidades. (Farid et al, 2004; Lock, 1996; Strich,
2003)

En particular, es interesante observar el comportamiento de tales sustancias ante diferentes
temperaturas externas, asi como evaluar cual sera el acondicionamiento térmico mas apropiado frente a
condiciones externas similares.

El desarrollo actual de las herramientas de calculo numérico hace factible la realizacion de tales
evaluaciones mediante modelos de simulacion (Alexiades & Solomon, 1993; Fuchs, 1996; Tarzia,
1981/82; Zerroukat & Chatwin, 1994) que permitan predecir tales comportamientos sin necesidad de
llevar a cabo experiencias, que en general implican mayores costos de investigacion.

Es por ello que se ha utilizado un modelo de simulacion numérica que fuera desarrollado anteriormente
(Gonzéalez y Bouciguez, 2004) para el estudio del comportamiento de tales sustancias, el que fue
también validado por comparacion con los resultados de la solucidn analitica.

Al utilizar sustancias de cambio de fase, es (til considerar el caso, en que la temperatura que se desea
mantener en el ambiente a acondicionar, coincide con la de cambio de fase de la sustancia utilizada, lo
gue simplifica notablemente el disefio y el desarrollo del modelo numeérico.
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Por esta razon, la condicion inicial, para todos los casos, es sustancia soélida (liquida) a la temperatura de
fusion, si la temperatura externa es mayor (menor) que ésta. Para los calculos realizados en este trabajo
se ha optado por la primera alternativa, siendo la segunda totalmente analoga.

El problema se resuelve Unicamente en la nueva fase, es decir la liquida, mientras que el sélido
permanece a la temperatura de fusién. Esta situacion se conoce en literatura como el problema de
Stefan a una fase, por lo que sélo es necesario tener en cuenta los parametros térmicos
correspondientes a la nueva fase, liquida en este caso. (Alexiades & Solomon, 1993; Tarzia, 1981/82;
Zerroukat & Chatwin, 1994).

Planteo del problemay modelo de calculo

La formulacion matematica del problema puede hacerse a través de las ecuaciones de difusion o del
modelo entalpico, autores tales como Alexiades & Solomon, 1993 y Zerroukat & Chatwin, 1994 por
citar algunos, explican ambas formulaciones. El modelo difusivo permite determinar conjuntamente la
distribucidon de temperaturas y la posicion de la frontera, es aconsejable cuando se tiene una sola
interfase; mientras que el modelo entalpico es sumamente Gtil cuando estan presentes dos o0 mas
interfases, ya que con la entalpia, se calcula la distribucion de temperatura y la fraccion de liquido
presente, obteniendo a partir de éste Ultimo resultado la posicion de la frontera. Logicamente ambos
métodos conducen a los mismos resultados. En trabajos anteriores (Bouciguez et al, 2002; Medina et
al, 2002) se han comparado diversos métodos numéricos utilizando ambas formulaciones. Se ha
considerado también, que el recipiente que contiene las sustancias de cambio de fase, tiene
dimensiones tales que su espesor es considerablemente mas pequefio que su largo y su alto, por lo que
la sustancia practicamente no convecta y ademas puede tratarse el problema como unidimensional.Dado
gue en este caso hay solo una interfase presente, se ha decidido trabajar con el modelo difusivo, por lo
que el planteo matemético del problema se resume en las siguientes ecuaciones diferenciales sujetas a
las correspondientes condiciones iniciales y de borde.
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En estas ecuaciones T(x,t), funcién de las variables espacial x y temporal t, denota el perfil de
temperatura de la sustancia de cambio de fase, a = k/(r ¢) es la difusividad térmica de la sustancia, igual
al cociente entre la conductividad térmica k y el producto de la densidad r por la capacidad calorifica c; t
es el tiempo total de célculo, e el espesor de la sustancia considerado para el célculo y L su calor latente
de fusion. La funcion s(t), desconocida a priori, es la posicion de la interfase liquido - sdlido, en funcion
del tiempo t; T, es la temperatura de fusion y T, la temperatura externa. La ecuacion (1) es la de
difusion en la fase liquida, la (2) plantea el balance de energia en la interfase, se conoce como ecuacion
de Stefan. Las ecuaciones (3) y (4) son las condiciones iniciales, mientras que las (5) y (6) son las
condiciones de borde en x = 0 y en x = s(t), respectivamente.Dado que se analizara el comportamiento
de distintas sustancias de cambio de fase, las ecuaciones (1) a (6) han sido escritas explicitando todos
sus parametros térmicos, tal como se hace frecuentemente en fisica y no en forma adimensional como
suele hacerse en matemética, ya que precisamente se desea evaluar el comportamiento de las distintas
sustancias presentadas, teniendo en cuenta los parametros térmicos que las caracterizan.Por otra parte,
en el rango de temperaturas de trabajo puede considerarse que los coeficientes térmicos no varian.
(Bejan, 1993).
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La discretizacion de las ecuaciones (1) y (2) permite la resolucion numérica del problema, junto con las
condiciones iniciales y de borde, lo que conduce a:

7(. /) =a(;;: (TG-17-0-2TG, )+ TG+ 1Lj-1)} M
s()=sG-D o
L ®

dénde dT es el pequefio salto térmico entre la temperatura mas proxima a la frontera y la de fusion en
el espacio dx. El indice i corresponde a la variacion de la variable espacial x y el j a la temporal t.

Para resolver numéricamente el problema se ha realizado un programa en Pascal utilizado un esquema
en diferencias finitas explicitas, con un intervalo espacial Ax = 3.33 10— my un intervalo temporal At =

15 seg. En todos los casos, estos intervalos son adecuados para asegurar la convergencia del método.

El tiempo total de célculo es de 30 horas. Un esquema de la sustancia de cambio de fase a simular, se

muestra en la figura 1.

Taws | sustancia de cambio de fase

¥

x=0 x=e
Fig. 1 Esquema de la sustancia de cambio de fase a simular.
Resultados obtenidos

Se han elegido seis sustancias diferentes para realizar el calculo cuyos parametros térmicos y
temperatura de fusion se presentan en la Tabla I. En ella solo se presentan las propiedades térmicas de
la sustancia en estado liquido, ya que, tal como se sefialé anteriormente, el sélido permanece a la
temperatura de fusion.

Tabla I: Sustancias utilizadas para el calculo

Sustancia T [ G p L
(C) (W |(Jkg | (kg/m® (k)
mC)| C) | )
Agua 0 061 |4180) 996 235
Butilo 12 024 [1600| 800 120
Metilo 26 022 |1600( 800 120
Difenil 26 014 11622 1000 1055
Parafina 40 014 [258390| 770 180
Ladrico 40 020 |1600| 8a0 120

Se han analizado dos situaciones diferentes para la temperatura ambiente, a saber:
1. igual para todas las sustancias (T, = 50°C)

2. supera en 25°C ala de fusion de cada sustancia (T, = T, + 25°C)

Las figuras 2 y 3 presentan el primer caso, en que la condicion de borde es T__ =50°C, las figuras 4 y 5 el
segundo, en que la temperatura en el borde fijoes T, =T, +25°C.

Las figuras 2 y 4 muestran la posicién de la frontera para cada sustancia, mientras que en las figuras 3 y
5 puede verse el perfil de temperaturas en el interior de las sustancias al cabo de 30 horas.

amb
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Fig. 3 Perfil de temperaturas en la sustancia cuando T_ =50°C, al cabo de 30 horas

amb



José Gonzalez y Angélica Bouciguez

0,12

T w0
£ =0
& w0
42 w0
e =0

¥ [ ® X0
L ]
=
=
f=
=]

*
*

E I o < T |

# [ 42 =O

= [ I XO
b

0,06 -

frontera (m

0,04 -
* 8
3

0,02 - gg

0 . T T T T T T T T T
0 3 g g 12 15 18 21 24 27 30

tiempo (horas)

< agua o butilo 2 difenil = metilo * parafina < laurico

Fig. 4 Posicion de la frontera movil cuando T, =T, +25 °C

Analisis de resultados

Los resultados obtenidos para la posicion de la frontera, en metros, al cabo de 30 horas, se resumen en
la tabla Il, para cada sustancia y las dos condiciones de borde estudiadas.

Tabla II: Posicién de la frontera a las 30 hs

Sustancia Tome =50C  Toqe=Tr 425 C
Agua 0126 0.092
Butilo 0131 0.108
Difenil 0078 0.078
Metilo 0101 0.103
Parafina 0043 0.067
Ladrico 0.060 0.094
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Fig. 5 Perfil de temperaturas en la sustancia cuando T, =T, +25°C al cabo de 30 horas.

Los resultados obtenidos en la evaluacion de ambas situaciones planteadas, segun se muestra en las
figuras 2 a 5y en la tabla 2, permiten aseverar que:

1.- Cuando T, , = 50 °C el frente de fusion avanza con distintas velocidades para cada sustancia, siendo
los méas réapidos el butilo y el agua, que se encuentran muy préximos entre si, demostrando que los
parametros térmicos cumplen un rol fundamental en la transferencia de calor.

En esta situacion, se observa que la posicion de la interfase depende de la temperatura de fusion, asi
como de los parametros térmicos de las sustancias.

La mayor diferencia entre la temperatura en el borde y la de fusion se tiene para el agua, lo que podria
llevar a pensar, apresurada y erréneamente, que esta sustancia deberia sentir mas el efecto de dicha
condicién de borde. Sin embargo el butilo es la sustancia que mas sufre tal efecto. Lo que demuestra la
influencia de las propiedades térmicas, en la posicion de la frontera.

2. - Enel caso en que T_ =T+25°C las sustancias que presentan los frentes de fusion mas rapidos son
el butilo y el metilo, cuyos pardmetros térmicos son bastante similares, mientras que el agua y el laurico
se encuentran préximos entre si.

El avance de las fronteras, como asi también la rapidez con que lo hacen depende de las propiedades
térmicas de las sustancias y de la temperatura de fusion.

Dado que la diferencia de temperatura entre el borde y la T, es constante, el parametro que acompafia a
la condicién de Stefan tendra implicancia a la hora de este andlisis. Se aprecia entonces que la
conductividad, el calor latente y la densidad son las propiedades que tienen influencia directa en estos
resultados. Si se realiza el cociente entre la conductividad y el calor latente por la densidad se observa
que, efectivamente la curva correspondiente al butilo tiene un factor mayor que las demas fronteras, con
lo cual avanza mas rapido en el tiempo. De esta manera se verifica la coherencia entre las curvas
correspondientes.

Cada uno de los perfiles converge a la temperatura de fusiéon de cada sustancia, pero en este caso, la
temperatura en el borde fijo es distinta para cada sustancia.

Se observa también que la difusividad térmica tiene una importante influencia en los resultados. En
efecto, el valor de la difusividad para el agua, butilo, metilo y parafina es del mismo orden de magnitud,
mientras que el difenilimetano y ladrico tienen difusividades del mimo orden pero diferentes a las
anteriores, lo que explica la diferencia de las pendientes entre estos grupos de sustancias.

En todos los casos el quiebre de las curvas que muestran el perfil de temperatura en el interior de la
sustancia de cambio de fase, (figuras 3 y 5) hacia la temperatura de fusién marca la posicién en donde
se encuentra la interfase, lo cual debe mostrar coherencia con las curvas que sefialan la posicion de la
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frontera libre, (figuras 2 y 4) esto es: el perfil de temperaturas en el interior de las sustancias esta en
acuerdo con lo observado en el frente de fusién, en ambos casos.

Por otra parte, un ancho maximo de 15 cm, asegura que en cualquiera de los casos planteados la
sustancia no se fusiona por completo al cabo de 30 horas.

Conclusiones

Los resultados obtenidos permiten asegurar que, en el caso de las sustancias utilizadas, se puede lograr
un acondicionamiento térmico adecuado, por lo menos durante 30 horas.

La existencia de diversas sustancias con la misma temperatura de fusién, que presentan diferentes
comportamientos, permite elegir aquella que sea mas adecuada, de acuerdo a uso previsto, teniendo en
cuenta, ademas, la facilidad de su obtencion en plaza y su costo.

La temperatura de fusion y los parametros térmicos son determinantes del perfil de temperatura y de la
posicion de la frontera.

Es importante destacar, que el modelo de simulacién numérica es aplicable a cualquier otra sustancia de
cambio de fase.
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