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Resumen. En este trabajo se presenta un estudio numérico del transporte escalar reactivo de NOx en
hormigones drenantes, con el objetivo de evaluar su potencial para la descontaminacién del aire en apli-
caciones urbanas o industriales. La geometria porosa utilizada en las simulaciones se obtuvo a partir del
procesamiento de imagenes de tomografia computada de probetas reales de hormigén drenante, lo que
permitié representar con alta fidelidad su estructura interna. A partir de estas geometrias, se realizaron
simulaciones numéricas directas del flujo tridimensional en régimen laminar. Sobre el campo de flujo
resultante, se resolvid el transporte de un escalar reactivo sujeto a condiciones de reaccién superficial,
modelando procesos de adsorcién y catdlisis en las paredes del medio poroso. La reaccion modelo consi-
derada fue la oxidacién fotocatalitica de NO y NOs hacia nitratos (NO3) catalizada por didéxido de titanio
fijado en la matriz del hormigén. El andlisis permitié caracterizar la eficiencia del material como medio
reactivo pasivo o soporte catalitico, evaluando la distribucién de tiempos de residencia y la utilizacion de
la superficie interna disponible.

Keywords: Pervious concrete, DNS simulation, Reactive transport, Photocatalysis.

Abstract. This work presents a numerical study of reactive scalar transport of NO,, in pervious concrete,
aimed at assessing its potential for air decontamination in urban and industrial applications. The porous
geometry used in the simulations was reconstructed from X-ray computed tomography of real pervious-
concrete specimens, enabling a high-fidelity representation of the internal microstructure. Based on these
geometries, we performed direct numerical simulations of steady, laminar, three-dimensional flow. On
the resulting flow fields, we solved the advection-diffusion-reaction of a reactive scalar with surface-
reaction boundary conditions, modeling adsorption and heterogeneous photocatalysis at the pore walls.
The model reaction considered was the TiOs-catalyzed photocatalytic oxidation of NO and NOs to ni-
trate (NO3) immobilized within the concrete matrix. The analysis quantifies the material’s efficiency as a
passive reactive medium or catalyst support by evaluating residence-time distributions and the utilization
of the available internal surface area.

Copyright © 2025 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional
ISSN: 2591-3522 DOI: 10.70567/mc.v42.0csid8295


https://www.frsf.utn.edu.ar/gimni/
https://www.cimec.conicet.gov.ar/
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0
http://www.amcaonline.org.ar
https://doi.org/10.70567/mc.v42.ocsid8295

566 M. ROSSLER, L. BATTAGLIA, P. KLER

1. INTRODUCCION

La contaminacion por 6xidos de nitrégeno (NOx) en entornos urbanos constituye un desafio
sanitario y ambiental persistente. Ante este contexto, cobra relevancia el desarrollo de materiales
de construccién multifuncionales capaces de mitigar emisiones, ademds de cumplir funciones
estructurales e hidraulicas. Entre las alternativas, los cementicios fotocataliticos con diéxido de
titanio (TiO3) han mostrado capacidad para oxidar NO y NOs bajo irradiacion UV y aportar
prestaciones de depuracion del aire, autolimpieza y mayor durabilidad (Zhang et al., 2024). Sin
embargo, gran parte de las evaluaciones se centra en recubrimientos o mezclas superficiales y
no captura adecuadamente el rol de la mesoestructura porosa sobre el transporte y la cinética.

A escala urbana, estudios CFD en cafiones de calle con superficies tratadas con TiOy han
reportado reducciones modestas de NOx y una marcada sensibilidad a irradiancia y humedad,
pero sobre geometrias idealizadas del sustrato (Xie et al., 2020). Esta brecha sugiere que com-
prender el desempefio intrinseco del material requiere resolver como la morfologia del poro
condiciona el acoplamiento entre transferencia de masa y reaccion en la interfase gas—sdlido.

La combinacién de tomografia computada (CT) y Direct Numerical Simulation (DNS) ofre-
ce una via robusta para abordar este problema: permite trabajar con geometrias reales y resolver
las ecuaciones de Navier—Stokes y de transporte reactivo sin homogenizaciones, conectando
métricas microestructurales con desempeifio funcional. En trabajos previos se validaron propie-
dades hidrdulicas (porosidad, permeabilidad y régimen no-Darciano) con datos experimentales,
estableciendo la base para extender el andlisis hacia la reactividad (Rossler et al., 2025).

Este estudio integra CT + DNS con un modelo de reacciones heterogéneas en superficie so-
bre TiOs, a fin de describir el acoplamiento flujo—difusién—cinética y evaluar el potencial del
hormigén drenante como infraestructura urbana activa para la mitigacion de NOx. En este mar-
co, se analiza cdmo la variacién de seccion y la conectividad del poro gobiernan la accesibilidad
a la superficie activa y, en consecuencia, la localizacién y la eficiencia de la conversion.

2. METODOLOGIA
2.1. Materiales

La probeta de hormigén drenante analizada fue elaborada siguiendo la metodologia desa-
rrollada en Rossler et al. (2025). Se emple6é cemento Portland CPC-40, agua y agregados gra-
niticos con granulometria controlada. La mezcla obtenida present6 una densidad aparente de
2056 kg/m?® y un volumen de vacios tedrico cercano al 20 %, valores que confirman la elevada
porosidad del material y su consecuente capacidad de drenaje.

2.2. Caracterizacion mesoestructural mediante tomografia computarizada

La mesoestructura del hormigén drenante fue caracterizada mediante CT, siguiendo la me-
todologia previamente desarrollada en Rossler et al. (2025). Esta técnica no destructiva permite
distinguir con alta precision la matriz sélida y los poros internos, aprovechando las diferen-
cias en la absorcion de rayos X entre los distintos componentes del material. La resolucion
alcanzada, del orden de 125 pum/pixel, posibilité la reconstruccidn tridimensional de la probeta
y el andlisis detallado de parametros criticos como tamaiio, forma y conectividad de los poros,
aspectos fundamentales para comprender tanto el comportamiento hidraulico como el desem-
peno reactivo del material. En la Figura 1 se muestran imédgenes de la CT y el modelo STL
correspondiente a la matriz sélida, que constituye el punto de partida.

A partir de las imdgenes de CT se gener6 un archivo STL que representa la matriz sélida
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Figura 1: Tomografia computarizada de la probeta de hormigén drenante.

del hormigon drenante. Con el fin de acotar el costo computacional sin perder representatividad
mesoestructural, se selecciond una subseccion de 20 mm x 20 mm y 30 mm de altura, validada en
Rossler et al. (2025) como apropiada para reproducir el comportamiento hidraulico. A partir del
solido corregido, y mediante la sustraccidn respecto de un prisma auxiliar, se aisl6 la estructura
porosa que constituye el dominio fluido sobre el cual se resuelven las ecuaciones de transporte.

Con el objetivo de imponer condiciones de contorno de forma fisica y numéricamente robus-
ta, se incorporaron cabezales a la entrada y salida del dominio poroso. Estos tramos de transicion
cumplen un doble propdsito: (i) desacoplar la complejidad geométrica de la mesoestructura po-
rosa de la frontera de imposicion, minimizando gradientes artificiales y recirculaciones; y (ii)
permitir que los campos de velocidad y de especies reaccionantes alcancen un estado estabili-
zado antes de interactuar con las superficies cataliticas internas. La Figura 2 muestra el dominio
de célculo obtenido a partir del STL de la matriz sélida.

2.3. Mallado del dominio poroso

El dominio computacional se discretiz6 en STAR-CCM+ mediante una estrategia combinada
que integré el polyhedral mesher y el prism layer mesher. El primero permitié representar con
eficiencia la compleja geometria porosa, generando celdas con multiples caras que reducen el
numero total de elementos sin comprometer la resoluciéon geométrica ni la fidelidad del domi-
nio. Por su parte, el prism layer mesher se aplic6 en las regiones préximas a las paredes de los
poros, donde es critico capturar con exactitud los gradientes de velocidad y describir la inter-
accion fluido—sélido en un proceso de transporte reactivo sobre superficies activadas con TiOs.
Esta combinacion asegura una adecuada resolucion de los fendmenos de difusion y reaccion
en la interfase catalitica irradiada. Al ser aire el gas portador y con la difusividad empleada
D = 4,0 x 107° m?s™! el nimero de Schmidt resulta Sc ~ 0,39. Dado que Sc < 1, la difu-
sién de la especie es relativamente rdpida respecto de la difusion de cantidad de movimiento.
En términos précticos, los gradientes de concentracién no imponen una exigencia de resolucién
superior a la ya necesaria para el campo de flujo. En consecuencia, el mallado orientado al flujo
utilizado es suficiente para describir el transporte de especies y la conversion superficial en el
régimen laminar considerado, sin requerir incrementar el nimero de capas. La Figura 2 muestra
el detalle del mallado y campos resultantes en el mismo corte geométrico cercano a las paredes.

La configuracién final de la malla se obtuvo a través de un proceso iterativo de refinamiento,
en el cual se equilibraron la resolucion espacial y el costo computacional. La independencia de
malla fue verificada siguiendo el procedimiento detallado en Rossler et al. (2025), garantizando
asi la consistencia y confiabilidad de los resultados numéricos.

2.4. Reaccion de referencia

El comportamiento de los contaminantes en contacto con superficies fotocataliticas se mo-
del6 considerando exclusivamente las reacciones heterogéneas en la superficie de TiO,. Esta
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Figura 2: (a) Obtencién del dominio de cdlculo con cabezales en base al STL de la matriz sdlida. (b) Detalle del
mallado y campos resultantes en el mismo corte geométrico cercano a las paredes

simplificaciéon se fundamenta en que, de acuerdo con la bibliografia especializada (Xie et al.,
2020), las transformaciones fotoquimicas en fase gaseosa presentan una contribucién secunda-
ria frente al proceso dominante de oxidacion superficial. El enfoque adoptado se centra, por lo
tanto, en el acoplamiento entre el transporte de especies y las reacciones en la interfase gas—
solido, donde ocurre la conversion efectiva de NO y NO, por accién catalitica del TiO, bajo
irradiacién UV.

En la superficie fotocatalitica se generan portadores fotoinducidos (electrones y huecos) y
radicales OH, que conducen a la oxidacion heterogénea de los contaminantes adsorbidos. A
nivel cinético, se implement6 en STAR-CCM+ un mecanismo lumped en el médulo Surface
Chemistry, que incluye las especies adsorbidas NO(S), NOy(S) y OH(S), y las reacciones netas
simplificadas que representan la oxidacion progresiva de NO y NO:

NO + OH- — NO, + H" (1)
Las velocidades de reaccién se describen combinando la dependencia térmica de Arrhenius

con la estructura de Langmuir-Hinshelwood (LH), que introduce la competencia por sitios acti-
vos. Cada constante de velocidad termodependiente se expresa segtn la ecuacion de Arrhenius:

RT

donde A; es el factor pre-exponencial y £, ; la energia de activacion. Estos pardmetros, junto
con las constantes de adsorcion K, se adoptaron de la bibliografia de referencia Xie et al.
(2020), que reporta valores ajustados para el sistema TiO,—NO, en condiciones ambientales.
La formulacién Langmuir—Hinshelwood se incorpord para representar la cobertura superfi-
cial efectiva de los sitios activos. En este marco, la velocidad de reaccién depende no solo de la
concentracion de cada especie, sino también de la fraccion de superficie ocupada:

B
k; = A; exp <— a’l) ; (3)

ko Cno
Rno = — NO E 4
NO 1 + KnoCno + Kno,COno, + KyWCy, J(E) )

ki C — ki C
Ro, = — NOs e N0 T f(E), 5)
1 + KnoCno + Kno,COno, + Ky Cly

donde C; son las concentraciones molares en la vecindad de la superficie, K; las constantes de
adsorcion, C,, el contenido de vapor de agua asociado a la humedad relativa y f(F) un factor
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de correccidon que incorpora la irradiancia. Esta estructura refleja el efecto inhibitorio de la
humedad: a medida que crece la fraccion de sitios ocupados por H»O, la eficiencia fotocatalitica
disminuye, comportamiento reportado en estudios experimentales (Xie et al., 2020).

El modelo se calibré mediante la comparacion con resultados de Xie et al. (2020), emplean-
do las mismas condiciones de irradiancia y humedad relativa en un volumen de control. Este
procedimiento permitié ajustar los coeficientes cinéticos y verificar la coherencia del esquema
implementado. Los resultados reproducen las tendencias de conversion reportadas en la litera-
tura y extienden la descripcion a la formacion de NOg, confirmando la consistencia del modelo.

2.5. Condiciones de referencia y gases portadores

Las simulaciones se realizaron bajo condiciones ambientales de referencia, con irradiancia
E = 40 W m~? y humedad relativa RH = 50 % (Xie et al., 2020). El vapor de agua en la interfa-
se se calculé como py,0 = RH psat(T); a T = 300 K se tiene pgy ~ 3,17 kPa. Mediante la ley
de los gases ideales se obtuvo la concentracién molar correspondiente, Cy,0 = pm,0/(RT),
consistente con la humedad relativa especificada. Las fracciones masicas de entrada incluyeron
tanto especies reactivas como gases portadores inertes (No y Os). Esto permite reproducir la
dilucién de los contaminantes en aire y establecer condiciones de flujo realistas. La Tabla 1
resume los valores adoptados.

Tabla 1: Fracciones mésicas de las especies empleadas en la condicidn de entrada.

Especie Fraccién mésica Observaciéon

NO 5,0 x 107 Contaminante primario

NO, 5,0 x 1076 Producto intermedio

OH 1,0 x 10~* Proxy oxidante fotoinducido
H>O 0,020 Corresponde a RH50% aT' = 300 K
O 0,1995 Gas portador inerte

N, 0,7800 Gas portador inerte

Estas condiciones se aplicaron como fracciones mésicas de entrada y también como condi-
ciones iniciales en todo el dominio, evitando gradientes artificiales al inicio de la simulacién y
asegurando la coherencia en el acoplamiento transporte—quimica superficial.

2.6. Condiciones de borde

El dominio computacional, representado en conjunto con las condiciones de borde en la Fi-
gura 3, se resolvié mediante un flujo segregado, lo que motivé la imposicion de una condicion
de velocidad en el ingreso para favorecer la estabilidad numérica, ya que proporciona un campo
convectivo bien definido para el calculo de los momentos y reduce oscilaciones en el acopla-
miento presion—velocidad a muy bajos nimeros de Reynolds. Se establecié asi una velocidad
uniforme de 5,00 x 10~2m/s, junto con las fracciones mésicas de especies determinadas en
la seccion 2.5. Como condicién inicial, todo el dominio se definié con la misma composicion,
evitando gradientes en el arranque de la simulacién y asegurando una convergencia mds robusta.

En la salida se aplic6 una condicién de descarga libre con la opcién Backflow Specification
Direction configurada en boundary normal, que permite manejar eventuales retroflujos sin in-
troducir inestabilidades. Las caras de corte laterales del subdominio se definieron como planos
de simetria, lo que constituye una aproximacion periddica que reduce el costo computacional y
mantiene la representatividad mesoestructural (Rossler et al., 2025).
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Un aspecto central de este estudio es la definicién de las condiciones en las paredes. En los
tramos de transicion correspondientes a los cabezales de entrada y salida se establecieron pare-
des inertes, sin reacciones quimicas, con el fin de garantizar que la transformacién de especies
ocurra Unicamente dentro de la muestra porosa. Este planteo resulta coherente con la estrate-
gia reportada previamente (Rossler et al., 2025) lo que asegura una correcta representacion del
acoplamiento entre transporte y reaccion en la mesoestructura real del hormigén drenante.

Por el contrario, las superficies que delimitan los poros de la matriz sélida se definieron co-
mo superficies reactivas, habilitando el modelo de quimica superficial de TiO,. Ante la ausencia
de datos confiables sobre la densidad de sitios activos y su fraccidn efectivamente expuesta, se
adopto una cobertura inicial nominal 0,5 para sitios vacantes asociados a TiO5, con el remanente
distribuido en OH(S)/H(S); esta hipStesis modela de manera conservadora la competencia por
sitios del esquema de Langmuir—Hinshelwood y regula la accesibilidad a la superficie activa.
En este estudio no se modela la atenuacion de la irradiancia ni la oclusion optica dentro del
medio poroso, en consecuencia, la superficie fluido—sélido se considera uniformemente activa
en el subdominio analizado. Esta hipdtesis simplificadora permite aislar el acoplamiento hidro-
dindmico-reactivo y cuantificar limites superiores de conversion bajo iluminacién suficiente. El
andlisis detallado de la profundidad fotoactiva (p. €j., capa activa superficial o ley de atenuacion)
queda como trabajo futuro, donde se incorporard una descripcion 6ptica explicita o una funcién
de activacion dependiente de la distancia a la superficie expuesta. La Figura 3 esquematiza la
configuracion de contornos aplicada en el dominio, incluyendo condiciones de entrada, salida,
simetria y diferenciacion entre paredes inertes y reactivas.

ENTRADA
Velocidad

SOLIDO }'I_L'IDO PLANOS DE
INTERFASE ;
; Lo : CORTE
Superficie reactiva S
Simetria
CABEZAL
Pared

4 SALIDA
i Flujo libre

Figura 3: Condiciones de borde. La superficie superior del dominio es la entrada, y el cabezal superior la atmdsfera.

3. MODELO NUMERICO

El flujo y el transporte reactivo en el dominio poroso se resolvieron empleando el software
STAR-CCM+, a través del método de volumenes finitos (FVM) con un enfoque segregado para
mezclas de gases ideales multicomponente. La composicion inicial de la mezcla se defini6 en
funcion de condiciones de contaminacién atmosférica tipicas en entornos urbanos, con fraccio-
nes masicas representativas de los principales constituyentes y especies reactivas involucradas
en la oxidacion fotocatalitica de NO,, (ver Seccién 2.4).

El campo de flujo se obtuvo resolviendo las ecuaciones de Navier—Stokes para un fluido
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incompresible y newtoniano:

ot

donde u es el vector velocidad, p la presion, p la densidad del gas y u la viscosidad dindmica.
Las simulaciones se realizaron en régimen laminar, adecuado para las escalas caracteristicas
de la geometria porosa considerada. El transporte de cada especie se describi0 mediante la
ecuacion de adveccion—difusién—-reaccion:

o)
p(—u+u-Vu):—Vp—l—,lLV2u, V-u=0 (6)

C;
ot +11'VC¢ =V (DZVCZ)+Rl (7)

donde C; es la concentracion molar de la especie ¢ (convertida a fraccién molar), D; su coefi-
ciente de difusiéon y R; el término de reaccion asociado. Este ultimo incluye tanto las reacciones
heterogéneas en superficie sobre TiO2 como las posibles transformaciones en fase gaseosa, im-
plementadas en el médulo Surface Chemistry de STAR-CCM+. Para representar la complejidad
multicomponente y la competencia por sitios activos, se adopt6 una cinética del tipo Langmuir—
Hinshelwood, que permite reproducir la dependencia de la velocidad de reaccién con la irra-
diancia y la humedad relativa.

La interaccion fluido—sélido se resolvid explicitamente en las paredes de la matriz porosa
recubiertas con TiOq, mientras que la dindmica de transporte y reaccion de las especies se ges-
tiond a través del acoplamiento entre surface chemistry y complex chemistry. Esta estrategia
asegura la consistencia con la fisica de gases ideales y la representacion detallada de los proce-
sos de adsorcidon y catélisis heterogénea en la interfase. Las simulaciones se llevaron a cabo en
régimen estacionario, iterando hasta alcanzar convergencia en las variables de flujo y concen-
tracion. La estabilidad se asegur6é mediante sub-relajacion y preacondicionamiento lineal como
sigue: (i) flujo: factor de relajacion 0,6 para velocidad y presion; (ii) especies: factor de relaja-
cion 0,9; (iii) energia: 0,3 en el fluido y 0,4 en el s6lido. Los sistemas lineales asociados a cada
ecuacion se resolvieron con solver iterativo GMRes provisto por STAR-CCM+ utilizando pre-
acondicionamiento ILU (incomplete LU). Estos pardmetros se fijaron tras pruebas preliminares
de estabilidad y garantizan convergencia monétona de los residuales y conservacion de flujos
integrados. Este planteo permitié obtener una descripcion de alta fidelidad de la distribucion
espacial de NO, NO, y NOj en el interior del medio poroso, asi como de la utilizacién efectiva
de la superficie catalitica y de los tiempos de residencia caracteristicos.

4. RESULTADOS
4.1. Perfil de Evolucion de la reaccion y cierre estequiométrico

Se detalla la evolucién axial de las especies y se verifica el cierre estequiométrico del ni-
trégeno a partir de la Figura 4, que muestra el perfil de fracciones mésicas mediante lineas
verticales que atraviesan el dominio. Se observa un frente de reaccion abrupto, una vez iniciada
la region reactiva: las fracciones mésicas de NO y NO,, que ingresan con valores de 5, 00 x 1075
y 5,00 x 10~°, respectivamente, se reducen varios 6rdenes de magnitud en los primeros 2 a 3
mm. Luego de esta corta penetracion, ambas especies descienden hasta niveles de traza cerca-
nos a 107°-107'°, lo que confirma que el consumo es préacticamente instantaneo. La velocidad
de agotamiento indica que la cinética superficial no es limitante bajo estas condiciones, y que
el proceso estd gobernado por el transporte de especies hacia la superficie activa.

En paralelo, la fraccién masica de NOj crece en la misma region y se estabiliza en (1,08—1,10) x
10~4, consistente con el maximo estequiométrico esperado. El cierre se realizé a partir de las
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fracciones masicas de N en cada especie (wyno = 14/30, wyino, = 14/46, wyNo, = 14/62)
y del nitrégeno total a la entrada Y = Yo wnno + Yxo, WiNo, & 2,49 x 107°. De ello se
obtiene Y& = YiI'/wyno, ~ 1,09 x 107, en excelente acuerdo con el valor estacionario
simulado, lo que confirma la coherencia estequiométrica del modelo, representada en la Tabla 2.

Tabla 2: Fracciones méasicas de NO, NOy y NOj3 en el dominio poroso.

Parte NO NO, NO;
Entrada 5,000 x 10~ 5,000 x 10~° 0
Seccién de control 2,710 x 10~7 2,710 x 10~% 1,091 x 10~*
Salida 9,098 x 108 9,099 x 10~° 6,139 x 10~°

En conjunto, el andlisis confirma tres aspectos principales: (i) la existencia de un frente de
reaccion muy delgado, con penetracion de apenas unos milimetros; (i1) un valor estacionario
de NOj3 que coincide con el mdximo estequiométrico predicho; y (ii1) una caida final asocia-
da a efectos de dilucion. Estos resultados evidencian que, en la escala del poro, la eficiencia
intrinseca de la reaccion fotocatalitica es practicamente completa.
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Figura 4: Perfil de variacién de fracciones madsicas de las especies, obtenidas mediante diferentes lineas verticales
a lo largo del dominio de cdlculo.

4.2. Tasas de conversion de NO y NO,

La conversion de contaminantes se calcul6 a partir de un balance de especies en el dominio
poroso. Para cada compuesto se empled la expresion general X; = (F in — Fj ou) /Fi,in X 100
donde F; iy y Fj ou representan los flujos mdsicos de la especie 7 a la entrada y a la salida,
respectivamente. Este enfoque permite cuantificar la fraccién de NO y NO, transformada en
productos dentro de la matriz porosa, considerando el transporte y la reaccion simultdneamente.

Los resultados de la simulacién muestran conversiones de Xyo = 99,82% y Xno, =
99,81 %, lo que revela un elevado grado de eficiencia en la eliminacion de los precursores de
NO... Esta eficiencia debe interpretarse en el marco de la escala de andlisis. En nuestro caso, el
modelo reproduce el comportamiento confinado del gas en el interior de la red porosa, donde la
superficie catalitica es extensa en relacion con el volumen de fluido y el tiempo de residencia
resulta elevado. En estas condiciones, la probabilidad de colision entre moléculas reactivas y
sitios activos se maximiza, produciendo conversiones practicamente completas. Sumado a esto,
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hay que recordar la hipétesis de irradiancia uniforme, que en futuros trabajos deberia reconsi-
derarse teniendo en cuenta una penetracion real de la luz en la estructura porosa.

A escala urbana, Xie et al. (2020) reportan reducciones mucho menores (=~ 1,35 — 5,11 %
paraNO 'y 2,43 — 5,60 % para NO,) debido al contacto predominantemente tangencial con las
superficies tratadas, al bajo cociente superficie/volumen del flujo atmosférico y a tiempos de
residencia reducidos por la rapida dispersion. En contraste, los ensayos confinados en cdmaras
normalizadas (ISO 22197-1) controlan irradiancia, humedad y caudal, forzando el gas a atra-
vesar la superficie activa con mayor accesibilidad y tiempos de residencia mas altos; bajo estas
condiciones, Kim y Hong (2023) reportan reducciones de NO,, de hasta 77,5 % para contenidos
del 7,5 % de TiOs, en buena concordancia con el desempeiio esperado en lo mesoestructural.
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Figura 5: Evolucién axial y distribucién 3D de NOs.

4.3. Mesoestructura, transferencia de masa y localizacion de la reaccion

La distribuciéon de NOg3 estd gobernada por la geometria del poro: los estrechamientos ca-
nalizan el flujo y adelgazan la zona de mezcla junto a la pared, maximizando la transferencia
de masa hacia la pared; las cavidades amplias inducen recirculacién y dilucién, con menor fre-
cuencia de colisién gas—sdlido y, por tanto, menor conversion local.

Cerca de la entrada, los maximos de producto se localizan junto a las paredes y en cuellos
de seccién, donde el contacto gas—sélido es inmediato y la conversion de NO y NO, resulta
practicamente instantdnea; las cavidades contiguas exhiben gradientes mds suaves por dilucion.
A media altura, la conectividad entre poros distribuye el producto a través de canales preferen-
ciales: los estrechamientos sostienen una produccion intensa junto a la interfaz, mientras que las
expansiones generan zonas de baja velocidad que actiian como reservorios temporales, homoge-
nizando parcialmente la mezcla pero reduciendo el flujo difusivo hacia la pared. Hacia la salida,
el patrén se vuelve mds uniforme sin perder su anclaje en las superficies activas. En sintesis,
la eficiencia intrinseca emerge del acoplamiento geometria—transporte—reaccion: variacion de
seccidn, conectividad y tiempos de residencia determinan la accesibilidad de la superficie cata-
litica. Esta interpretacion se sustenta cualitativamente en los cortes transversales de la Figura 6.

S. CONCLUSIONES

Este trabajo abordé6 el desempeiio fotocatalitico del hormigén drenante a partir de mesoes-
tructuras reales reconstruidas a partir de CT y DNS del acoplamiento flujo—difusién—reaccién
en TiO,. Con este marco, y sin recurrir a homogeneizaciones, se resolvié cémo la variacién de
seccion y la conectividad del poro gobiernan la accesibilidad a la superficie activa y la locali-
zacion de la conversion. Los resultados muestran un frente de reaccion delgado (del orden de
milimetros), con agotamiento casi instantdneo de NO y NO, y conversiones de 99,81 % bajo

Copyright © 2025 Asociacion Argentina de Mecanica Computacional


http://www.amcaonline.org.ar

574 M. ROSSLER, L. BATTAGLIA, P. KLER

Fraccién Misica de NO2

RN S J
b e A \_

Z=0.007 m
e

Z=0.015m . =6.2E-05

h‘ ‘
A O Pig [ e

Z=0.003 m Z=0.007 m Z=0.015m Z=0.025m

Z=0.025 m
—_—

Figura 6: Distribucién de NOs3 en cortes transversales a distintas profundidades.

condiciones confinadas. La reactividad se ancla a las paredes y se intensifica en cuellos, mientras
que en las expansiones se crean regiones de baja renovacion que favorecen la homogeneizacion.
Estas evidencias clarifican la brecha entre escalas: a diferencia de las condiciones heterogéneas
y las simplificaciones exigidas a escala urbana, la evaluacion en la mesoestructura fija un limite
superior de eficiencia de las reacciones en esas condiciones.

Desde el punto de vista de disefio, los patrones obtenidos en la mesoestructura sugieren cri-
terios transferibles: gestionar tiempos de residencia, maximizar la accesibilidad de superficie
(relacién drea—volumen, conectividad efectiva) y minimizar volimenes muertos que penalizan
el flujo difusivo hacia la pared. No menos importante es garantizar niveles de radiacién que
permitan la actividad catalitica en todo el interior del material. El enfoque propuesto abre la po-
sibilidad de incorporar condiciones transitorias de irradiancia y humedad, estudiar acumulacion
y adsorcién de productos, y realizar andlisis de sensibilidad de pardmetros cinéticos. Asi, este
trabajo consolida al hormigén drenante fotocatalitico como una solucion de alto potencial para
mitigacion de NOX, y ofrece una base metodoldgica para su optimizacion y futura implementa-
cién en estrategias de mitigacion de contaminantes atmosféricos.
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