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Recientemente se ha incrementado el interés en el estudio de la evolucién temporal de frentes de reaccion en
reacciones bimoleculares controladas por difusion, del tipo 4 + B — C. En esta contribucién analizamos un es-
quema basado en un modelo de Galanin que permite obtener resultados analiticos, aproximados o exactos para el
caso de la reaccion 4 + B — B. Se discuten diversos limites, y el scaling temporal del ancho y posicion del frente

a tiempos largos.
I. INTRODUCCION

En los ultimos afios el estudio de los sistemas
reaccion-difucion ha mostrado un creciente interés.
En estos sistemas existen dos tiempos caracteristi-
cos, que son: el tiempo de reaccion (tiempo que
demora la reaccién una vez que se alcanzo la pro-
ximidad de los reactivos) y el tiempo de difusion
(tiempo que demoran los reactivos en alcanzar la
proximidad necesaria para la reaccién). Los siste-
mas limitados por el tiempo de reaccidén son estu-
diados por la cinética quimica, mientras que los
sistemas limitados! por el tiempo de difusién, en
los cuales estamos interesados, son mas complica-
dos de tratar debido a su no linearidad. Para ello
utilizamos un modelo tipo Feinberg-Galanin23
similar al usado en problemas de difusiéon neutro-
nica con absorcién.

El problema que estudiamos es el de la forma-
cién y evolucion de un frentel*] en un sistema en
que los reactivos se encuentran inicialmente sepa-
rados.

II. EL MODELO DE FEINBERG-GALANIN

Nos limitamos al caso en que el reactivo B no
desaparece durante la reaccion sino que la cataliza.

Esto lo podemos representar como 4 + B — Bo 4
+ B — B + C si queremos darle una interpretacion
de producto (C) a la cantidad de 4 absorbida. En el
modelo esta reaccidn se escribe

on,(x,t)=D,0n,(x,t)—
— Y0 (x— € (1)n,(x,1)

que podemos promediar sobre realizaciones del
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proceso € (£), obteniendo

arNA(x’t):DAaiNA(x:t)_'YA(xat) (2)
A(x,f) es la absorcion local instantinea y es posible
obtener una expresion cerrada para ella2, con una
tinica hipotesis: que el proceso € (¢) sea de Marko-
v3. En el caso en que se tienen inicialmente dos
semiespacios, uno con reactivo 4 y el otro con B se
obtiene

A0 = [ dx'G . (x,tlx’,0)n,
- A

[ "G, (x.11x", 00y

(3)
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donde para un movimiento difusivo
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ILa CASO D,=Dy=D

Para el caso D, = Dy =D transformando Fourier
y Laplace escribimos para A(k,p)
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A(k p)— L- F{[1- £
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L-F{} indica :Ia transformada de Laplace en el

tiempo y la de F]'ourier en el espacio. Podemos,

I
aproximar |q_ Erfi( d
{
macién que consis{te en integrar sobre un circulo de
[

t
X i
radio ——==, en lugar de un cuadrado de ese valor
N4 Dt

XZ

)] por e *P'; por aproxi-

de semilado, la g"aussiana ndcleo de la Erf. Anti-
transformando y hacnendo un cambio de escala lle-
gamos a escribir A(y T) como

o \/E
2 (6)
—e' Erfc(«/;)] el j e’ E
i T——
i 5

|

Como ya dijimos esta es la absorcién local ins-
tantanea; que debe ser integrada en el tiempo para
obtener la absorc1on acumulada o en la interpreta-
cion de producto, 1el total producido en cada posi-
cidn hasta un cierto instante. En la Fig, 1 mostra-
mos para distintos tiempos los valores de esta inte-
gracion. En la Fig.2 graficamos una medida del an-
cho (el ancho de luna campana a una altura mitad
de la maxima) vs. Eel tiempo en escala Log Log y un
ajuste de los puntos correspondientes a tiempos
largos, para el que se obtiene una pendiente de

0.43, estoes: ¥,/ o< o4
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Fig.1: Absorcion acurr'fulada de particulas 4 como funcién de
la posicion para dlstmtos tiempos, cuando mbas pamculas
difunden.
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Fig.2: Ancho de la distribucion de absorcién acunulada de

particulas 4 como funcion del tiempo. :

ILb CASO D=0 .!

Por ser este caso mas sencillo, se puede resolver
exactamente, sin necesidad de recurrir a aproxima-
ciones, ya sea haéiendo un tratamiento similar al
del caso D, = Dj§ =D o resolviéndolo de manera
mas directa, aprovechando sus caracteristicas pro-
pias. Se obtiene asi:

il

N
A(x,1) = 0 g(x)e PP P
[ ™
Erﬁ [ y t
i\ 4D 4D,
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que en variables adimencionales (x = ....., T=.....)

2
se escribe xZM;’Cz V!
2D, 4D,

2

A(x,7) = %G(x)e(x”)

oo =147

En la Fig.3 mostramos la cantidad de 4 absor-
bida en funcion de la posicion para distintos tiem-
pos; para valores negativos de la posicion la ab-
sorcion es nula, dado que al no difundir, el reactivo
B no entra en la zona del 4. De todas formas como
el 4 si difunde, su concentracién disminuye en la
zona en que se encontraba originalmente.
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Fig.3: Idem Fig.1 cuando sélo las particulas 4 difunden.
1I1. DISCUSION

Como ya ha sido discutido3, el modelo el mode-
lo aqui usado corresponde al caso de reacciones
controladas por difusion. De los resultados que
presentamos en este trabajo, se verifica que este
modelo permite obtener resultados analiticos que
se comparan satisfactoriamente con los de simula-
ciones y presenta como ventaja sobre otros méto-
dos analiticos el tener en cuenta las fluctuaciones.
Un aspecto a resaltar es que lo aqui expuesto re-
presenta una aproximacion de medio diluido en
cuanto a las particulas B. Esta aproximacion puede
ser mejorada segiin se discute en la Ref.6. Este as-
pecto, junto con una detallada comparacion con
simulaciones, como asi mismo la consideracion del
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caso 4 + B — C (con C inerte), sera discutido en
un proximo trabajo.
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