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OBJl!.TIVOS 

Una ae ias grandes aihcult&CJeS que se presenta P.n el estuo10 ae procesos catatlticos. se aete a ta co1pleJl·jad 
1ate1auca que introduce el 1oclelo de rapidez de reacc1on, 11pl1cito en el tér11no de ¡¡eneración ele los oalances lle 
aateria v energla. 

Dicna co1pleJidad, es la causante de que no se a1spcnga ae soluciones analiucas ae las ecuaciones de balance. 
!or1u1ae1as para el analisis del C01Portauento de las partlculas catal1tLcas , requerido para el a1seño ae reactores 
as1 co.o para pr~ir la vu1a aedia de un cauuzador deter11nado con un alto valor de activ1dacl. 

lndustnallente se favorece el uso de catahzadores s6Hdos porosos, porque proveen de grandes éreas c1e reacc.ión, esto 
hace mhspensable el disponer de un proced11lento nlllérico que peruta cuantihcar el factor de Efectividad en función 
de las cond1c1ones de operación as1 co10 de !as Coraas y d1eru11ones ae los catalizadores. 

11 propósito esencial en el desarrollo ae esta tesis, es el a1señar un s1stw co1p.itac1onal que deter11ne los perfiles 
de concentración y te1peratura en e1 interior de poros de particulas catallticas, y que runc1one co10 un led10 de 
anAhsis para cuantificar los efectos de los diferentes parA1etros que intervienen , co10 consecuencia de los !enó1enos 
de D1!us16n Interna ele reactivo y Fen61enos de superlicie. 

Coto consecuencia de lo anterioraente eipuesto, se proponen co10 obJeuvos de este trabajo, los s1gu1entes : 

l.- Con base en los 1odelos uteaAucos, fonulados itedtante la aplicación de balances de aateria y energta a 
partlculas de diferente formas geo1étricas, seleccionar un algoritto adecuado para obtener soluciones que predigan el 
coaporta11ento global de transfor1ac16n ae reactivos a proouctos en tales particulas . 

2.- Estrutturar un S1steu de cUculo que evalóe los perhles de concentrac16n y te1peratura internos de una partlcula 
catalluca; en su caso, para proceso ísoténico, que On1ca1ente evalOe el oorhl de concentrac10n. 

J.- Estructurar el s1ste1a ae c.Uculo con una i;ran versauhdad en el 1ane10 oe pro¡nedades y diferentes fonas 
1ate1Aucas para lO!I 10delos de rap10ez de los íenóaenos de superfl~1e. 

4.- Oue sea co1pleta1ente tuni;1onal. es oecu. que cualquier usuario de H1croproc.esaaor€s. sea capaz ae uuluar este 
S1ste1a sin aedicarle 1ucho llapo o estuerzo . 

Para llevar a cabo estos obJeuvos, la tesis ha sido estructuraaa en capitulas que sientan las wses para el estuaio de 
los tenóenos catallucos en el interior de una partlcula porosa, as1 co10, Capltulos que tundaaentan la apllcac16n de 
l\étodos Huléricos para la resolución ele ecuaciones Diferenciales ora1nanas de Pn.ero y ~gundo orden. Con esto. se 
pretende disponer de Ja rnfonac16n requerida para el desarrollo ael SISTEMA DE CALCULO PROPUESTO, el cual, una vez 
elabOraao serA so1et1do a una sene de pruebas de conflab1hdad. 



C A P l T U L O 

GENERALIDADES SOBRE DIFUSION INTERNA 
EN PARTICULAS SOLIDAS POROSAS 

El deber más importante de 
aquellos que aspiran tomar 
parte del teatro de la vida 
se encuentra en la lealtad de 
sus convicciones. 
--------------•)) E.H. Chapin 
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!.GENERALIDADES SOBRE DIFUSION INTERNA EN PARTICULAS SOLIDAS POROSAS 

CONTRIBUCION DE LA DIFUSION INTERNA EN EL PROCKSO GLOBAL DE REACCION 

Para visualizar el papel que Juega la difusión interna dentro del proceso global de reaccl6n. Se analizarAn las 
etapas que lo coDSti tuyen : 

1. Transporte de reactivos del seno del fluido a la superficie del catalizador debido a gradiente de concentración ¡ la 
concentraci6n en la BUJ>f'..rricie es ~r qua la que se tiene en el seno del fluido 1 ya que a Edida que la reacción 
avanza los reactivos se van consualendo . A régiten peraanente las concentraciones en diferentes puntos son 
invariantes con el tiempo pero son diferentes entre al . 

o~ 

111. 1.1 

2. Transporte interno de la superficie del catalizador al interior de éste , dado que practica.ente toda la superficie 
activa de las partículas cataliticas es interna , es decir la reacción to.a lugar principalrente en las paredes de loa 
peros del catalizador , nueva1ente e! necesario el gradiente de concentración para que se )leve a cabo la difusión . 
La concentración en la uuperficie del catalizador es •ayor que en el interior de éste . 

Fl1. 1.2 



l. Reacción qul1ica , esto lapUca los tres puoa fundatentales de reacciones superficiales . 

al Ada<>reibn 
b) Reacci6n qui1ica superficial 
el Desortibn 
Todo esto se lleva a cabo principaltente en lu paredes de los poros del catalbador. 

l'Ag, 2 

Flg. 1.3 

4. Tranaporte de productos de los poros a la superficie del catalizador , también aqul estarAn presentes gradientes de 
concentracibn. 

Flg. 1.4 

S. Transporte de aaaa de la superficie del catalilador al seno del fluido . La concentraci6n de productoa en la 
superficie es aayor que en el seno del fluido. 

e~ 

Q_ 
Flg, l.5 

Adet!s no solo se presenta transporte de aasa , también transferencia de calor ya que la gran mayorta de las reacciones 
qulaicaa presentan generación o ab6orci6n de calor , por otro lado cuando hay un caabio apreciable en el nótero de 
1oles entre reactivos y productos en reacciones en fase gas tatbién se tiene trans!e.re11cia de 109efltU1 • 
Frecuente9eflte las dos 6lt1.1as etapas (4 y 5} son ignoradas o incorporadas a las dos priaeras , por ejetplo cuando el 
n01ero de aoles de reactivos es el aiHo que de productos {reacci6n sm incretento de voluten) , la difusi6n de 
productos a la superficie del catahuidor puede ser touda en cuenta considerando difusión equiaolecular a 
contracorriente , de reactivos y productos dentro de los poros. 
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A todos estos transportes se presentan resistencias y con la anterior si1pliíicaci6n, se pur=de considerar un poro ideal 
con esta& tres resistencias coto se 1uestn. en la siguiente figura {1.6) . 

~~ 
. 
Q 

% 

~~ zg 
~· 

l;I~ l>1JFil\f1U.& Clt.~~ 

'"'"'- DI:.\, c.Al-'\.llo\00111. 
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(a) isque1a de un poro ideal 

lbl Variacibn de la concentración del 
reactivo A respecto a la longitud que va 
recornenao . 

Fig. 1.6 

No todas estas resistencias actuan en serie o en paralelo esto se puede ver •As claro describiendo los fenóienos con 
una analogia eléctrica : 

Resistencia a la peUcula de gas 

r--:±r4--"l"'--4''-"',_~esistencia a la difusión dentro de poros 

l-Resiatencia que ocurre dentro de poros 

77"7??7 

~ Resistencia al !enbleno de superficie 

Para reaccibn que ocurre en la superficie externa del catalizador 

Fi¡. l.7 

Las resistencias de peUcula tdi!us16n e11.ternal y superficie {reacción de superhc1el. ac.tóan ell serie una con otra , 
pero la resistencia a la difusión interna es la que co1plica la relación entre ellas , puesto que no está relacionada 
dlt una (oraa 1111ple con fas otras etapas. 
Co•untente se encuentra que uno u otro paso presenta la •ayor resistencia y es este paso- lruitv el que define el proceso 
global de reacc1bn. ~ndicndo de las condiciones de reaccu'in serA el paso controlante . 
En el presente traba10 serA considerado el caso cuando la difusión interna es el paso que c::introla ,que puede 
representarse con la siguiente figura tflg.l.81 



d.i . .. 

Qcleo que aón no 1nterv1ene e:n 1a reac.c1~n 

pelicula ae gas 

capa controlante 

Fig. 1.8 

Ea i1portante vuualizar que a ledida que la resistencu1 es mayor la capa controlante se vuelve •h delgada . 



HECANISHOS DE DIFUSIOH INTERNA 

Dentro del transporte de 1asa interno en particulaa porosas pJeden COl'l!iderarse tres .ecaniDOS : 

l. Difusión Knudsen 
2. Difusión 10lecular 
3. Difusión superficial 

Lal aoléculas &e transportan en el interior de la estructura porou del catalizador y si no OObiese resistencia a este 
transporte las 1olkulas se difund1rian a velocidades protedio certanas a la velocidad proRdlo de translación 
aolecular . 

_, • ~ 8!1T 
.. 1 

K. : conatante de Boltzaan 
1 = peso aolecular 
r s te.peratura 

le. 1.1 

Esta velocidad es del orden de 1011 c1/s, a temperaturas ordinarias la rapidez n!al de difusión es auchos llrderes de 
aagnitud 1enor debido a coliBiones con las paredes del poro , y con otras aoléculas . Desde el pJnto de vinta leclnico 
una 1olécula que entra a un poro con una velocidad del orden de 10G C9/I , des~ de recorrer una distancia corta , 
chocarl con la pared del poro (siendo adsorbida Jment.\nealeflte y deS~ desadsorbida) , o con otra 10lécula perdieOOo 
1081!11lUJ y caibiando la direcc16n de su 1ov1aiento en íoru aleatoria , esto hace ineficiente el proceso ya que vuelve 
lenta la difusi6n dentro de los por06, 11 se ce.para con las velocidades 90leculares . 
Afortunadatente no es necesario trazar las co1plejas trayectorias 1Miv1duales que las 10léculas son rorzada.a a to1ar 
en BU difusión dentro del poro , es suíiciente con deten1nar el flujo neto de 10léculas que pasan por una aección 
transversal de poro conociendo el gradiente de concentración en ese punto . 

Fig. 1.9 

La Cona particular de la ecuaci6n que relaciona el fluJo con el gradiente de concentración depende de tres factores : 

1. Radio del poro coaparado con la trayectoria libre tedia 1ntenolecular 
2. DH erencias de presión total en el poro 
3. Difusión superhcial 
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DIFUSION KNUDSEN 

Para rea:ci:::1:inE:s en hse g;,.s llevadas a CibO a presiones aocJoendas ldens1dades bijas! , SObre ln ca~l1zad0r con poros 
ae 1800 •t1 di: radio o ir.enores aparece la lhuda d1funon ~ni.ldsen , Es decir cuando h trayectoria labre .edta entre 
colisiones 1nter•ol&1:ul¡res es uyor tapro:i1, 115 veces> qve el d1i\aetro del Poro , se tiene difus10n KnOOs.en , COIKI 
resultaOO oe e;;t.) ooa Mléeula dentro del Poro Choca preferent.nal.te con h pared de tste ~ ton Wla "9llrlC1a 
llOltcuU, por lo ~ las coh!Bones 1ntermoleculares PJedM no cons1derars.e • 
En 1909 t.rndser. a partir de sus Hti.ldtos óe fluJo en capilares a baJas Presiones deWte la si91.nente ecuactOn : 

-· dx = l0091tud del CilPllar e1 

a = radio del capthr t111 

~ • d1ftrenc1a de presiones entre los extre110s del cas>1lar dtnas/tr 
t = ter.peratura •K 

K• = erg/ 't. llOlkula 
!!! • flUJO áe MO)éCU!ilS I Se9 

dt 

Ec. 1.2 

l'ara roestros propOstt.os ooa ded\.lec10n 111portante de la KW.c1on oe f.nu<lsEm es que la d1fustOO de \l'll especie .oleo1lar 
en poros pequeños es 1nde.oend1er1te de la preslOn t-Otal, asl cerio de ta presencu de otros tipos de .olkulas , ae:~ende 

OOICiUtente del gradiente de pres10n parcul de esa e~pec1e particular • La tripcrtanc1a de esto es <P.IE! a pres1cneo; de 
gas aootradas , la rapidez de reacc1c.n en PQros ~s no se afecta por cutnos de voll9en deb1c>o a la reacción, el 
flu]o clt 11asa causado por el callt<to de )olu.en no afectti la d1fus1on de D10lecu1as de reactivos dtntro del poro. 

tm h. ley dE: los gases Ideales : 

P =e r. r 
Ec. 1.3 

sustttwerOO en E.e. tl.21 

Ec. 1.4 



f'l1.' 

de aqul se deune el coehcíente de difusión de Knudsen : 

_g¡¡_. A 11< _.!!!;. 
dt dX 

.Ec.1.S 

donde : 

área transversal del poro (considerando poro ciUrdrico regularJ , por lo tanto . 

que sustituyendo queda : 

o.e. Ll cu;ri_ ~·~ Jr--ra 3 

11< • 9. 7 X 18> a ( ~ •) •·• 

todas estu variables ae reheren a un soto coeponente . 

Ec. 1.6 

CI"' /seg 

le. l./ 

Cuando las colisiones entre 1olécula1 es ina1gnif1cante , flujo y ai!usión son sin6n11os y cada co1ponente en una 
aezcla se co1porta co10 s1 estuviera sblo este presente. 
La trayectoria hbre 1edia de 10léculas gaseosas 1A1 , esU dada por la teorfa cinética de los gases co10: 

donde : 

.Ec. 1.8 

cr = diáaetro 10iecular y es de 2 a JXte-e e• 
CT z concentración total en 1oléculas I c1.ll , y es del orden de 3X10'" Xlpres1ón en at11 , 

por lo que se puede aprox11ar la ec. D. 81 a : 

.l- ~ (•)CI 

P1at1J 
Ec. 1.9 

In Jiqu1dos , la trayectoria libre aedia es tan pequeña que la d1íwsión Knudsen no es significante . 
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OIFUSION HOLKCUl.AR 

Para poros de 10009 •¡de radio o aayol't!S en contacto con gas a presiones IOderadas 11 atlJ , se encuentra que A 
es al aenos te veces aenor que a , bajo estas condiciones una mlécula dentro de un poro choca preferente9eflte con 
otras 1oléculas que con la pared del poro en este caso el coeficiente de difua1vidad es independiente del raaio del 
poro v serA denoainado Cit. • 
Para melas de cases con aasa y dU1etro toleollar aiailarea la teor1a cinética da : 

le. 1.11 

y coao A es uwersuente proporcional a la prestOO , Di. se YUelve IAs 1-portante conforae 111 presión aimenta. 
Cuando no se cuenta con datcis exper11eatales acerca de D.. se dispone de varioa létodOl!I de predicción basados en la 
teorla cinética , para proporcionar esUllC.iooes, se recaúeDda la ecuación de ~pun-irmoi que se ha encontrado es 
adecuada pa.11 evaluar ~ a te1peraturu y presiones IOderada.a : 

0.. • l.HlSSS 

taperatura en " 
H.. , tfo pesos moleculares 

T .>1.a 

P ... o;f n. •• 

a&,, E .. constantes de Lennard-Jones 
n integral de colisión 
P... presión total en ata 

¡u;a./s 

le.1.11 

a4 y e/ x. se encuentran tabulados para diferentes eotpJeStos , si no se cuenta con esta infonaci6n las 
stguientes ecuaciones pueden usarse : 

a" :: 1.18 '· ll;J 

~ -1.31+. 
llonde : 

Te 11' teaperatura critie1 en unidades aOOolutas 
Vb 2 voluten por 101 lca3 / poi) en el ~to noraal de et>uliición 
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Si es necesario , Vb puede estiaarae suaaOOo lOI incrementos oe voluten por AtOIO de los átoaos que constituyen la 
IDlécula (Ley de Koppl, estos voluaenes pueden encontrarse en la literatura. 

Si la eeuac16n de Chaptan-Ensto1 es usada para lf!%clas de gases polares o para presiones arriba de 8.SPc (Pe es la 
pres16n critica J, loa errores pueden ser aayores al lel . 
Dado que en loa llquidos lu 1oléculas esUn 1uy cerca unas de otras, la difusión de un co1ponente esU fuerte.ente 
afectada por el cupo de fuerw de las 1oléculaa pr6xi1as y la pared del poro , los valores de los coehctentes de 
difus16n para l1qu1d01 tipicos son por un factor de 1t4 le!\Ores que los de loa gases a presiones de l atlÓS(era . 
Por lo tanto la difusividad en llquidoa depende de su concentración . 

En la llteratura se tienen disponibles vanaa correlaciones para estWr dUus1vid!des en liquido& a baJa.s 
concentraciones tdiluc16n inhnital que pue:ien usarne coao aproxiaactones para proole1a11 de reactores . 
La aayor necesidad de ditus1v1dades de fase liquida es en problaas que involucran reactores de lecho flu1dizado , aun 
cuanáo la fase gas esta presente, la h\'Jle(lad en el catauzador s1gmhca que los poros éstan esenciallente llenos de 
liquido . 
Por otro lado , en este tipo de fluJo influye el gradiente de pres16n total, estnct.nente para calcular la a1fus1ón de 
un tOlponente en fluJo ordinario es necesario considerar dos tipos de flujo : uno debido a la energla teeántca Hlujo 
Po1aeuillel y otro debido al gradiente de concentración (gradiente de presión parciall aunque dado que los poros en un 
catalizador son tubos pequeños , la aayor contnbuc1ón al transporte esta dado por el gradiente de concentrac16n . 
Es i1porunte 1enc1onar que el coeficiente de difusión ordinaria es inversaaente proporcional a la presu'>n y que 
aUJenta con la te1peratura siendo proporcional a l" donde n varia generabente dentro del intervalo de l.S a 2 . 
Para 1olét:ulas 1oderaduente pequeñas de los tipos encontrados en la a.ayorla de las reacciones catallticas , O.. tiene 
valores cercanos a l:!.l Cl;i/B atl :: D..P a temperatura ambiente . Para poros de co1ponentes doOOe uno de ellos es Hz 
O.. es aayor . 
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DIFUSION SUPERFICIAL 

La cUfusi6n superficial es otro teeanis.o de transporte de 1a&a interno. 

En eite tipo de transporte los reactantes adsorbidos son transportados por 1igración a un sitio adyacente en la 
superficie . La diíuai6n superficial ocurre cuando existe ad.sorci6n de capas 1ult110leculares , se ha eiplicado 
COIO un flujo de capas eiternaa , en una fase condensada , sin esbargo el transporte superficial de interés en 
caUliaia es el de aonocapa {espesor 1onoaolecular1 , Es W apropiado considerar que este tipo de transporte es un 
proceso activado que depeOOe tanto de las caracterieticas de Ja superficie coao de las .oléculaa adsorbidas. 

In el proceso donde una aolécula de la fase gas choca con la pared y es adsorbida 101ent!neaiente y después desorbida , 
eriaten dos alternativas : aov11iento a la fase gas, o aon11ento a un sitio activo adyacente en la pared del poro , 
por lo tanto en su recorrido la 10lécula podr~ ser transportada algunas veces a la rase gas y otras a la superficie , 
baa!ndose en esto la contribución relativa de 1igraci6n superficial au1enta si el área superficial au1e11ta , se tiene 
evidencia de que aal ocurre . 

La d1fusi00 SUP"'..rhcial es pequeña en la aayoria de los canos , rero debe ser sUJada a la difusión dentro del poro para 
obtener el transporte total de tasa . Aón no es bien co1prcrxUdo el 1eeanisao de este tipo de difusión y por lo 
tanto, ami no puede ser deteninada lediante un IOdelo 1atélauco 

Puede e11perarse este leCARisao en especies de alto ~nto de ebullición , pero esto tu.bién dependerá de la naturaleza 
de la superficie . 

Adeds, los resultados erperáentales 1UeStran que la 1igraci6n superficial es un aedio de transporte ilportante en 
catalizadores porosos bajo condicioDeS dorde PJeden ron:arse capas adsorbidas flsicuente . Esto hace suponer que la 
difusi«l superricial no es importante en dos cli\Sel!I de reacciones : reacciones que se llevan a cabo arriba del punto 
<le ebullición de reactivos 1 productos , y reacciones en fue liquida . 
Entonces la difusión superficial p.icde JU:U un papel iaportante en reacciones en fase vapor llevados a cabo a 
tetperaturaJ cercanas al ¡Mlto de ebullictOn de reactivos o productos . 

La verificación experiaental de la. difusión superficial es usualaente indirecta, coao las concentraciones de las 
10le:u1as adsorbidas sobre 1a superficie son difíciles de ledtr • CUartJo se obtienen las concentraciones del ca.s , el 
problesa consiste en separar la fra~c1ón del transporte debido a difus16n superhcial y la fracciOO debida a transporte 
en el voluaen del poro . Una solución es .edir los t lu1os A y B l tc.., y H. 1 en un aparato co10 el que se 1uestra , 
en la siguiente figura : 



c. 

c. 

e charaa de ae:clado 
P cltaliiador 
f ~lector de B en A 
G detector de A en e 
E 1e<hdorei de flujo 

PI¡. 11 

111. 1.10 

Usando COIO A un gas que no se adsorba . Si la difusión de e es 1ayor que la calculada desde A , el exceso se 
atriOOye a la difusibn superficial . 
Se ha encontrado que los valores de los coeficientes de difus1tin intraparticula son ele 10-l a 1e-3 c12¡s , iientraa 
que los de d1fus1bn superficial esUn entre 10-" y i0-~ c1;.i¡8 . 
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VARIACION DE VOLUMEN Y PRESION TOTAL DENTRO DE POROS 

H!3ta ahora se ha cons1derldo que el ón1co wecanisao de transporte dentro de paros es dilus1ón , ésta cons1derac16n 
11phca que : 

AJ Ho hay ca1b10 de vo!u.en en la reacción o s1 la hay que la re.tec1ón se lleva a cabo a baJas presiones en la fase gas 
y en paros pequeflo5 de tal lanera que la d1fus100 Upo Koodsen , predouna Cl\. es independiente del ca11bio de 
volUJenl. 

8) La calda de pr'!S16n en el reactor es pequeña y por lo tanto el UuJo forta\lo 1 través de una partfcula es 
lfllligruflcante . Esto et deb100 a que 11 ertste un tncretento de volUlf!n , la pres16n total debe incretentarse 
en funciOn de la <Ustaricta dentro del poro . Este factor causa cons1derables coaplicactones debido a que el 
t.oe.ficiente de dtfus1ón caabiarta ta1b1én en cada punto dentro del poro ya que en cenera! Jos coeJictentes de 
difusión dependen de la presión , y esto requerirla un tratauento riguroso para incluir el ca1b10 de 
VolUlel'I • 

Adelás ocurre un flu10 tonado de 110Jéculas a traves de h p.arttcuJa debido a ~ diferencias de presión a trav~s 
de cada particula . !! valor real cte esta diferencia de presión depender.\ ée la velocidad lineal. viscos1da<1, etc. de 
la 1ezcla fluida en el reactor. .!n 1a prAcUc4 esta calda de presión a través de una sola p.artfcula catalítica es rara 
vez 1avor de e.1 X de la preSlón totaJ deJ reactor. 

Este fluJo forzado en régitM Poiseu1Ue es un aecanisto apreciable de transporte solo en catalitadores con paros 
arriba de 10,8000 •A o que operan a altas presiones de gas '100 atal , que n.:i son loa casos co1unes en loo 
catalizadores usados co1erciaJaente . 

El fluJo forzado no co1pite con el aecaniS10 de difUsión en catalizadores 1uy acuvos , ya que los gradientes de 
concentración causados por la reacción son auy grandes y adelJs baJo condiciones de difusión Knudsen , el fluJo forzado 
nunca es i1portante. 
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CUANTlFICAClON DE LA DIFUSION INTERNA EN EL PROCESO GLOBAL DE 
REACCION 

Rara vez es posible deterunar el coefictente de difus1dn eJectiva 10. J en materiales porosos por s11ple corrección 
de la difu11v1dad en el seno del fluido debido a la reducción del área transversal en la fase sóhda, esto es debido : 
al ecanisao de d1lu11100 y al arreglo al azar de las u1terconexiones de poros . La longitud del caaino para la 
dtlusi6n es desconocida. 

La longitud efectiva de dHuaiOn est! deter11nada por Ja estructura de !os poros en el catalizador por lo tanto estará 
influenctada por el 1odelo seleccionado para representar el poro. 
De aqu1 se concluye que la difusividad efectiva oo puede ser caJcubcla exactuente bajo concflciones de reacción a aenos 
que la dlfUJibn superflcia.J. sea insignihcante y el 1qdelo de Ja estructura porosa sea válido , la prencción de la 
conaucuv1dad tér11ca efectiva OC. J es tubíén d1ficH. 

cuando no hay datos exper11entales es necesario esti1ar o. y K. de las propiedades fisicas del catalizador . Se evalua 
la d1!us1vidad para un solo poro cJlindrico y con el 1ooelo ceo-étrico del siste1a pcroso se llega a O.. . 

11 1odelo es necesar10 debido a la co1pleJa geo1etria de los espacios vacíos que puede ser descrita en tér1inos de 
propiedades fJeicas fac1J1e11te lledibles de los catalizadores coso son : .!rea superficial 1 Sg J , volu9efl de poro por 
gra.o de catalizador (Vg). aensidad de la fue sólida (Del y la d1stribuciOn de tataño de poro . 

ESTRUCTURA POROSA 

MODELO DE POROS PARALELOS 

Este IOdelo fué propuesto por Wheeler y se basa en tres propiedades fisicas del catahzador Sg, Vg, y Os • 
Pan representar una d1stribuc16n de tuaño de poro 10Dodupen;a en una parttcula catalitica, con Ds y Vg , la 
poroudad e:: p p.¡ede calcularse de : 

<:p. Vg fs 
Ve fl t 1 

!c. 1.12 

Eate factor € p ea i•Portante para to.ar en cuenta el .!rea que es efectiva en la partícula catalitica . 
Wheeler reaco1oda la cotpleja porosidad de una particuJa catalítica en poros cilindrkos paralelos de radio led10 a : 

¡. -1..!L.. 
Sg 

E'c. 1.13 
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FACTOR DE TORTUOSIDAD 

Para preesec1r la d1íu11vidad efectiva con este mdelo es necesario otra propiedad: la longitud de la trayectoria de 
difusion • que en poroa re.ates es aayor que 11 loogitud de una linea recta en la direcci6n tedu de difusión . Melb 
los canales a través de los cuales ocurre h difusión son de foraas irregulares con sección transversal variable , 
estas foraa1 ofrecen resistencias que no aon COlpen:Sadaa con agrar.:iar las trayectorias, estos lactares hacen que el 
Uut lnd9ero de 1oles por unldMI de tiespo y Vea J sea 1er10r que el que serla posible en un poro unifor.e de la 11s1a 
longitud y radio ledtó. 

con el ob1eto de considerar la variación en 1a direccWn de la difusión y la sección transversal se define el !actor de 
tortuosidad "'C , este es un parbetro esencialaente a1ustable . 
Para un material poroso tildo, se deUne el factor de tortuosidad "C' (cON1iderardo sólo las fonas irregulares de los 
canales) coto el factor que da la di.Staocu 1lnw que una IOlkula v1an en su desplata1iento entre dos puntos a 
trav~ de la estructura porou dividido entre la loog1tud de la Urea recta que eme estos dos punta! . 

51 los poros estM\ orientados cospletuente al aur ; entonoet1 la direcc16n del eJe nial de un poro puede hacer 
cualquier c\nculo entre e y ~ con la superficie J, por lo tanto el Angulo aedio es .s• , esto quiere decir que en 
prtieedio una tol~ula via}a l.41 veces lo que vianrla a1 fuera Wli linea recta. 

dsrsen4'!J• 

fig 1.ll 

ttediciones uperiteDtalea de una variedad roaettial de cataliudores que no estén sujetos a condiciones de excesiva 
1inter1uci6n dan en todos los casos valores de "t: en el intervalo de 2 a 7. 
Los valoree 11s altos se han encontrado para uteriales con íraai~ bajas de vacioa. 

CUando no se tiene 1nforucibn de"\': se recouenil uaar un valor de 4 para prop6ntos de est11ación. 

il factor de tortuosidad deperxfe eienctalaeote de la estructura porosa y no en fOtJa BiC'lific.ativa del régiaen de 
difuaibn. 

MODELO DE POROS ALEATORIOS 

late aodelo fu~ desarrollado originalete para grAn11los que contienen di..&tri00ci6n bidiapersa de tuaño de poro coto 
la alll11na. 
Los gr!nuloa consisten de auchas y pequeñas parttculas, y como estás partlculas por ellas 11saas contienen poros 
(1lcroporos}, existe una dlstr1tuc1bn de ucro y aicrovolUEDeB vac1os. 

lstoe vacioa no se 1aaginan coao capilares •Al que eso se iaagtnan coto un arreglo de pequeñas regiones vaclas entre y 
dentro de partlculas individuales . La naturaleza de las interconexiones entre regiones de aacro y aicroporos ea la 
esencia del •oóelo. 
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El transporte en el cr1nulo se a.BUiie que ocurre C090 una to1binación de la difusi6n a través de regiones de 1icroporos 
y aacroporos . colO una contriWcibn en serie que involucra ubas regiones. se supone que a.1bas regiones pueden ser 
representadas co10 ~ros cil1ndricos rectos de radio led10 a.. y a. ctonde los sublndices H y 1 significan sacro 
y 11croporos respect1 va.mente . 

La 1agn1tud de las contribltc1ones individu1lles depende de sus Areas transversales efectivas (perpendicular a la 
direcciOn de difus16nl . 
En este IOdelo la diíusividad efectiva {[l,. ) se evalua basandose en la probabilidad de las interconexiones entre loa 
poros . 
El factor de tortuosidad no esta involucrado en éste 1odelo , la longitud de recorrido real es igual a la distancia 
coordinada en la dueccibn de difusión . 

Este IOdelo puede ser aplicado taabi~ a siste1as aonodispersos. 
La 11portancia de este 1odelo es que la D,. es directaente proporcional al cuadrado de la porosidad . 
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DlFUSIVIDAD EFECTIVA 

La dl fus111dad efecttVa 1 t•. t se c-cn.;i~ corng1endo los valor E:~ 1e d1 fust v1daj c:on los factores de tortuosidad y n 
porosidaO é!?l catallzaoor, ast, b&saridvs.e éfl el IOdeto de Poros Paralelos se tiene : 

y con el ai;..je:Jo de i:vros aleatorios 1 

1' •• ~e.'M +_.Jg,\11+3e .. ) ii. 
1 • e.111 

f'ara p:.rttcuus que contienen 5610 11acraporos e.a~e , entonces ; 

Ec. 1,14 

Ec. 1.15 

i;c, 1,16 

l>e 11 referencia r..o. I~ se muestra una tabla de valeres de 01fos1v1dad l?tecttvi e.(peruientol y calculoda e.en 1os 
dos IOdelos de estructura de poros P.ara dlver~s catalizadores • 
Se observa ~1e los va!or11s oe t,. ciUculaóos con el iac.Clelo de porvs ale;,tor1Ds ~on aprox111adi~nte el doble de Jos 
y¡Jc.res el:'~er111E:r1tales , a1entras q1.1e c.on el !Kldelo de poros paraleii,s SH1 •oJ parecidos , 

TABLA 1.1 
DATOS Lí DIFUSI~ Y RESldA[<l5 PARA Hl!>R>iGEl<J 115 ° C, 1 ATKI 

A. SISTEMA Hl ; Nl FLUJO ~ ;,AfitíZ MFUSJOU Hi 
1c:c:1111n1 

vycor r.o.llespf:svr lf<f pulg,iaasa t,6191 65-362 
vycor no,:1~spe.!.:or 1/4 pulg, riau 1.6191 61-371 
N10 2i. lvycor no.i\e.spe.,;cr l/.J>ol9, 11asa J,949 69-429 
N10 2h. /llycor r10.2le~¡:;esor l/2pul9. 11asa J,069 B5·423 

!cc/11t1nl 

OIFUSIY!l'Afl EF. 

exMrz•ental He01c.ria 
porcs poros 
aluto~ parale_ 
rtos los 

U\1193 11.00187 0,1111145 
e. 00m 0. oom ue22• 
"· 002W 0. ~J460 9. e0245 
e.oom 0.•11;oe 0.0022• 



B. Sl::lEPIA H2 I 1¡¡ 

Vrc:c·r r.o.Jlespesur 11¡in,mas1 J,j691 
tuO 2\ N1cor r.c,2 

FLUJO 14.i:: RAPHEZ lilFUSlON k.: ~¡¡peri1entil F"Oros ~ros 
lcct1111nJ tcc/111n1 al:Ho Para1e_ 

1.m 
0.lé5 

nos le: 

0.00256 0.1)~4$7 \'.l,(.(!245 
0.00247 0.0046\1 1.0022-t 

evr, Jv ilntenor , ade:ntis bast&ndote en otras referencias 1IL1 , se puede conc:lutr que en la 111avorta de ks casos el 
mooelo de POros paralelos es el que arroJa MeJores resultaoos , 

CALCULO DE LA DIFUSION INTERNA 

Par1 '-"' sist.t:u dado a cond1c1ones espedf1cas dt Pnm6n , tel\Peratura v concwtrac1ón , e11:1ste un intervalo~ 
ta1.11lo~ 1e r-ort• rx.r.Je tanto Ir. d1fus1on ~.rudsen coao ia ordinaria 11001ecular1 son 1mporta.ntes, i! éste i!l le ilata 
re91.:in de tra11s1c1{r1 
Sin ellba.r90 cuaroo I~ pres1·!.n se irocre~:nta. el carnti10 de d1fus1or, rnudsen a orchnaria no ocurre s~1tamente , cuando la 
tra1E:Ctor1a litre M.>d1a de Ja moléculas de gas tle;ia a ser 1guaJ al n:d10 del ~wo, e~1ste un camo10 9radwd en las • 

t-E:safortur1aar.mente et proceso de d1flmón en lii 11aycrla ele Jvs catallzaaores porosos baJo cc.nd1c10Ms de reacción se 
lle~iin c. cab-0 -:n la re91:-n 1e tra.,s1c1.!.r1 • ~¡ co~f1c1ente de dlfuHón i D 1 l!n es!a re91ón, para una r+ezch. t,inaria de 
A i B. e::tii •:lado F'r : 

J_. ~-. J_ 
¡, i'b L~ 

1onc1e 'flfJ¡ es la fracc1C"1 DOI del C~Ollente A v °"-se define por : 

dOnde : ~ tlu~ llOJar de A 
N• flux IDOliir de 8 

Ec, J,JB 

Ce. 1.19 

La desventaJa l!'!l la ec. 11.101 e$ Ql1e Dei t.na ttric1on de 1a compos1-:1cn del gas 1v.1 en el FQro , esta depencl~nc1a 
1·,¡cr: que sea dJflc11 integrar la.$ ecuac1cnes ·je d1fu:1on y transp~rte. Pero Ja varuc:1Gn de Li con,.,.. r10 e: rrtJ~ 

l•Jerte ~or Jo ctt.1e usualme'nte se :valuan las rH1st1:nc1as cal·:ulr.r.oo l'. uiCJepero.:11ente de y" , de hecnc· el or,:epto de 
<Ulusn·1dad electnr. P!Hde :u .. alo:;r !I ~e cu.,serva lit aepert:l81C1a <:c..ri '" • 



P•g. IS 

f'ero el problHa d:saparece Filn rei1Ct1ones i:qiJ110lecuhrH y con d1fus1m a c-;ntracorr1ente • 

Ec. 1.211 

es l.f'lill relac1on constante, "-' v P\. sm los pes.os 10lecuhres de A v B respect1vU1ente • 
Pua reacciones a rt:q1rien per1anu1t.e «.., r.;t:i deten11nada por h1 est&<ll109etrta de la reacc10n , por tJf:llPlo para la 
reacc16n 1 

A-------> B 

Se tiene lf.it : • ''• 

que s1gn1flca que set.uta de d1fus1on "'1110lecuhr a c!;lltracorrtente la c6at ocurre cuando no hay caab10 en el n(.afro 
de 90IH C)Jfifite la reacc10n 
y por lo tanto, o<. = 0 

de la ecuac16n 11.191resulta1 

..! .. _L t ...L 
~- 11.. o.. 

C:c. 1.21 

b:1sten dOs resistencias en sene . El flw e:>ti luutaoo por rioléet1las .:011s1cnanoo coo u pared y/o con otras 
DOléCUliS, 

El que la difusión fni.Miten u ordinaria predoa1ne depende de Ja retac1c.., ~11.c , y no solo en el ta1na.ño del POro o 
pres1on. 
Ii .. 11lirla inversar.ente con Ja presión v no dePende del huño Clel ¡;oro, L\c es PrOPC1rc1onal al taar.o de poro e 
indepi:-nd1er1t-e de la preuon • La variactM de l\. y t~ C(.'IO a ttt1Peratura P'.iede resi...1rse COllO 1 

fe. 1.22 

Ec. 1.23 

°"'es afec:Uda s1 existe cillblo en el no.'*E!ro de llOJes: en lil reac:c1c.n ya~ h;itira llf'l flu'( A10lar neto hacia aentro e 
fuera del catallzaoor , es.te es 111 efecto ""='"'°' , si lt rehc10n Cle flU'(es no es IDUY grande apro .. uaduente de 3 a l/J 
o s1 la 1ay0r Filrta del 93s presente no tcera Part-11: E:n la r~ac:c:1~n. 

La reg1on oe trantlCIOn ~.! defme arb1trar1,;riente cuaro(Jo el flu~ de d1fus1ón ~;, ID\ o •ils, 1ba10 de li!. predlchi por la 
ecuat:tOn de ~nudsen o d1fus1ón or<Jlnaru. cualcp.nera G<.e ;ec1 .enor. 
La figura 1.12, tlustn el taaal...:> de rNo 5(.t.re el fl••JO d1fo:1uH! a pres1~n constante p;.ra el s1s~eaa t1nar10 Hz·Na, 
La relac:1on dt los flwes de las dos °":;.pec1es es in\·trsa.r~te ~r-:.porc1ooa1 :e la ralz cuadnda de la relac1on d'l sus 
pesos •c·leculares , y ífJ solo en la rr:91ort .:i~ •jJfus1t.r. ~fllldso;..• ~ trans1c1on, t,;,1btétl en la r~1on ae d1fus1ón ordinaria 
cuarJIXI i:l \;'J;r\o de rc.!'.ho de ~re·~ ·~i del ~·róf:1"1 ::te •1cr.~tros • 
El rnten;iJ::i de tor;u'.vs ~poros par3 el cuc;J oairr~ la dthme.n i:ri la re91ór1 .j~ tram1c10n ;e llllE=•·e l'lacu. la d1recc1~.n 

• de F-CIC•S M> ¡;eqt:ef.c,~ i::uando :::e tn.::re.enta 1a Pru1~.n • 
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..... 

flg. 1.12 
La ftgura 1.13 1u-eistra el efecto de la presiOn sobre el flui a través de poros de radio ed10 oe 57 na . 

10 ..... 
~ 
1.M-a J.t 

... 

Fig. 1.13 
Para ilustrar el efecto de la co1po11c1bn, se auestran los li11tea de 1a regu~n de tran.sic16n para algunos pares de 
cases a 388 •e y prestbn at1osfértca . 

. .. . .. 
Ri1l!Olt DI IRAJIS!C!Oll PARA MEZCLAS B!HAR!AS DE GASES SiLICC!OltADOS A 300• C, Y PR!SlOH AlltOSfiRICA 

GASES 

Hidróceno - 1on6x1do de carbono 
Hidrbceno - benceno 
Hidrógeno - pentadeceno 
Pentadeceno - pentadeceno 
Aire - nal taleno 

L!Klli Di RAl>!O DE 
PORO, lnal 

24.1- 2630 
13.7-1910 
1.9 - 319 
e.a - 53.5 
7.ó - 635 

TABLA 1.2 
De 11 hcura 1.12 se deduce que para catali:r.adores de alta !re.a superficial l Sg) se ~/g 1 , el Clux es 
cotpletaente en el rég11en de difusión de Knudsen pero esto es incorrecto puesto que, en la .ayorla de los 
catalizadores industriales euste una dlstriOOciOn de ta.laño de poros y e1 flux a presión ataosfér1ca en los poros de 
radio •As crande puede ser en la reg1Gn de tranaic1t.n o d1fus16n ordinaria . 
De datos experi•entales de 11 cataliudores c0tterciales se encontró que solo para un catalizador de •UY baJa Area 
superficial 1 6.ii .~,, 1 el flux fub predo•inantesente en el rég1•en de difusión ordinaria , para los otros 
catalizadores, el flux lué en la región de ditusiln Knudsen y de trans1c.16n . Para este grupo '1e catahzaoorcs . el 
uctor de tortuosidad. con el 1odelo de poros paralelos. estuvo en ei rnter•1alo de 2.8 :i 7.3 

tn resu1en para una l)!Jt..'na pr~11cc1ón ~e D. (-S necesan·) c.rn.Jcer Ja d1stntuc16n de taaano de poros de la particula 
catallttca y aplicar el 10Uelo de poros paralelos i:on '1:' : 4, esto predice O. dentro de un tactor de J. a 4 para la 
aayorla de loa casos . 
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CONDUCTlVIDAD TKRHlCA EFECTIVA 

En una reacción QUi11ca catal1uca, no solo eliste transporte densa, ta1D1~ transferencia de calor. 
un conceoto 11portante en la transferencia de calor por conducc16n es la conductividad ténica cuyo significado fisico .. ' 
la rac1bdad que presenta un cuerpo o sustanca ai flu10 de calor a travéJ de él . 
l..ll coooucttv1dades t~11cas de catahzadcres porosos son aorpreOOentemente baJas , esto sign1faca que presentan alta 
renstencu al Uu10 de calor • que e111tirAn gradientes de tesperatura intraparticula y que la rapidez global estari 
influenciada por efectos tér11coo. 
se define la concluctiv10ad té.r11ca efectiva O'. .. ) COIO la enerita transferida por unidad de Area total de catalizador 
tperpend1cular a la diretc10n de transfereocu de calor 1 ·. 
11 factor que contribuye a d1s11nuir los valores de K. son los 001erosos espacios vacíos que dificultan el transporte 
de energla . 
Ade-1b , la trayei:.toru a través de la fase sóhda ofrece considerable resistencia téu1ca para 1uchos aater1ales 
porosos, parucularaente 1011 hechos tor C01pres16n de partlculas 11croporosas . Este co1portaaiento es Ucilaente 
entendido a1 estos 1aterilles son vistos co10 un enauble de partlculas cuyo contacto de una con otra es solo a través 
de puntos adyacente! Edste fuerte evidencia experitental de que tales conexiones son regiones de alta resistencia 
t6raica. 
Kasuune encontró que la r .. de partkulas 1tcroporoeas de plata fué solo de 2 a 4 veces la de particulas de alimina con 
la 11&1a porosu1ad, presión y tei.peratura . En contraste la conductividad t~nica de la plata sólida laaterial del 
cual se preparan las panlculas ¡ eoJ cerca di? '00 veces 1,wor que la áe la a1U11na sólida. !sto enfatita que la K. 
es una propiedad que depeooe pr1ncipallente de la teotetrla de la estructura porosa 1~e que de la conductividad téntca 
del s6hdo coto tal . 
1.a relac16n de conducuv1dad tér11ca del Sólido poroso al sóltdo no poroso a condiciones de vacio var la entre e. es a 
0.801 , para fracciones de vactos oe 0.27 a l:l.4S 
A6n para las particulas de phta porosa •As densa , presentan una con<lucuvidad tén1ca 1ucho aenor que la de la plata 
sólida . 
Por lo tanto la conductividad tér11ca del sólido tiene poca rnflUt:flcta soüre K.. . 
La presitn y naturaleza de el fluido dentro ele los poros ateeta la con<Juctivtdad tér11ca efectiva. Con llquidos el 
efecto de la ¡.reuón es d!!!!preciable y K. es de la una aagn1tud que la conducuv1dad verdadera del liquido. Para 
gases a baJas ~resiones donde la trayectcr111 libre ICdia es igual o uyor al radio 1ed10 de poros , la conaucc1bn de 
16lecula libre controla h transferencia de energia . En esta reg11':n r. se rncretenta con la presión . A 
presiones mayores ~- es casi 1ndepend1ente de la presión La pres1~n de tnns1c16n depew.te tanto de la naturaleza 
del gas co10 del ta1año de poro \-'ara aire la presHm de trans1ct6n es de 470 1tHg en carttculas de plata con 
dlbetro medio de poros de t50ih •A : Para Heho el valor es de 760 ~ . 
Para particulas tJe ~tó11na a 120 •r v fracción de 1acroporos c .. ; .,,40 , J:. tué 0.05'6 en condic1ones de vaclo , 0.082 
con peros llenos de aire y 0.104 Btu/ hrft f con hello a presión ataosférica. 
La tetperatura no uene una fuerte influencia sobre K. . 
La Hvorla de la infonación experiaenul sobre K. para particulas catal\ucas fué desarrollada por Kllsa1Une y Suth , 
Kisch):e y Suth . y Senr . 
Loa valores baJos de K. para s6hdos porosl)S es aeb1do a las pequeñas Afeas de transferencia de calor en el punto de 
contacto entre partlculas . cuando la pres1~n de apasullado au1enta lbaJa la presión de 1acropJros 1, estas .!reas 
de contactlJ auaentan y por lo tanto K. tal'lnén au1enta . 
La teorla de transterencta de calor en utertales porosos no ha sido desarrollada al ntvel de la de transferencia de 
usa . La contrtb'Jción de la fase s~llda hace el problaa IAs co1pleJo. Todavla no es posible pre1e<:ir eiactuente 
K.. de las propiedades de las fases sólida y fluida . 
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5e propone una ecuacl6n para colcular K. en functóo de-la lracc1oa de vaclos y Ju conductlvidadel tmlcos de las 
fueo 1611da y fluida . 

donde 
K. : conductividad tér11ca efectiva 
K. : conducthidad ténica de la fa!le B6lida 
Kf : conduct1v1dad téra1c1 de la fase fluida 
E: : porosidad 

ic.1.25 

A pesar de lu dihcultadel en predecir ~ , es posible elegir un valor que 1erl razonable.ente correcto , porque el 
intervalo de valores lexcluyerxlo condlciones de vacio 1 es de t.1 aª·' Btu/hrrt'r, y la naturaleza de lu variaciones 
(dentro de este intervalo J debido 1 e. , tesperatura y presión pieden conocerse led.iante lu 1iguiente1 figuras : 

-;;:-

"~ e . .e-r=-~~-:-:-----~------- o,.. u.1. ,,._, ce" .. e.11) ....... ..,+-~-'--'---------~---~ l Dr • '·"'' 'J /anJ {lii"•O.Ul) 

--.!K- Dp•G.'N')/c.nl (EIM•liif 0 1,.8) 

-:2. o,. ... ~.7'f l/urtl (6~ •liB·~') 
•·°'"'-¡=-~-~-~-~~-~ D,..Ql.C.1''/'--1 C,E"•d."115) 

... ~ 
F1g. 1.14 

..... ..... -



FACTOR UE EFECTIVIDAD 

Depend1eOOo de el 1eeanis10 de di!un6n interna , la naturaleza de la fase fluida , de la partícula catalitica, de h 
estructura porosa, de la resistencia a la transferencia de 1asa , a la transferencia de calor y a la co1b1naciOO. de 
todos estos factores , el catalizador presentar!, sólo cierta superficie activa. es deeir la parttcula tendr! una 
cierta ehciencu, y por lo tanto la rap1de2 de reacción se ver! afectada . 
El parhetro que relaciona todos estos ele.entoa recibe el no1bre de factor de e!ectifidad . 
El factor <1e erec.tiv1dad , se define COIO la relación entre la rapidez de reacción real y la que ocurrir!a si tOda la 
superficie interna estuviese ex~ta a los reactantes a la lista concentrac1bn y tesperatura que existen en la 
superficie externa de la partlcula . 
il tactor áe efectividad tiene por objeto cuantificar la dtsa1ooc16n en la ripidez de reacción debido a la resistencia 
a la difusibn dentro de !os poros del catalizador . De esta foraa el factor de efecundaa 'l · puede ser 
interpretado COIO : 

'\. • rapidez real en la partícula catalittca • .r-

o de otr1 fona : 

'\.• 

rapidez evalua<1a a lu condiciones de la superflc1e r. 

rapidez real de reaccl6n (considerando resistencia interna a la dHuaiónl 
rapidez ain considerar resistencia interna a la dUu110n 

El factor de efecthtdad es una func16n de 11 conductividad téniica efectiva, el coehciente de difusión efectivo y de 
lu constantes de rapulei asociada.a con el paso qult1co . 

HOUULO DE THlELE 

El (actor de efectlvtda<1 se relaciona con un ndaero ad11ens1onal que involucra los fenólenos que se llevan a cabo en la 
parttcula cataUttca ·, este ndtero adi1ens1onal es llaaado 16dulo de Th1ele que puede interpretarse fisic.nente co.:> 
una co1parac16n entre la rapidez de reacción y 1a rap1aez de tran1porte de aasa . Ea decir de los reactivos que 
loiran llegar a la auperticte activa del catalizador , que tan r~pido son estos consu11dos por la reacct6n respecto a 
la rapidez con que llegan a la superhcte , es entonces : 

::h2.,. rapidez del l'en61eno gulaico - rapidez de reacción gulaica 
~ rapidez del fenótteno fisico rapidez de difus16n 

cuando se tienen altos valores del 10du!o de Thiele t." , significa que euste una gran res1stenc1a a la difusión y 
por lo tanto la ehciencia del catalizador es baJa . El 1bdulo de Th1ele ta1b1én depende de la geoetria de la 
partltulacatalitlca. 



C A P I T U L O ll 

FORMULAC!ON DEL MODELO MATEMATICO PARA CUANTIFICAR 
EL EFECTO DE DIFUSlON IN1'EHNA 

Es un profundo error, creer 
que no hay nada por descubrir; 
equivale a tomar el horizonte 
por el limite del mundo. 
--------------) >, Lemierre 
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II. FORHULACION DEL HODELO HATEHATICO PARA CUANTIFICAR EL EFECTO DE 
LA DIFUSION INTERNA 

INFLUENCIA DE LA GEOHETRIA DE LA PARTICULA CATALITICA 

con el obJeto de cuantifi::.a.r el transporte interno en UM particula porosa, es necesario plantear las ecuaciones de 
balante de aaterll Y energia, éstu depende.rln del flul de los COI.ponentes de la retcción quilica, aai coao del ClUJ 
generado o at>sorbido por la reaccibn. 
11 flu1 dado en una partlcula cataUtica depe.rder! de el Mea efectiva de transporte , y ae encuentra que ésta depende 
de la ceoatria <Je la particula. 

11 tratu1ento te6rico general es 1 desarrollar IOdelos aateaAticos que representen la transferencia de 1asa y reacción 
qu1J1ca que ocurren li1Ult.Aneuente en las particulas cua.OOo reactivos y productos se difuOOen baciil dentro y fuera de 
los catdizadores porosos. 

In el presente trabajo se had el aJU;hsia para tres geo1etria1 a.unes : esferas. ciUMros y placa11. 

Para cada geoMitrla se deaarrollarAn los IOdelos pan los casos isoténico y no iaotérlico. 

DIFUSION INTERNA ISOTERHICA 

1. PARTICULA ESFERICA 

Para el establec11iento de la ecuac16n de balance de 1ateria para part!culaa esféricas se con1idera que : 

a) La estructura porosa es de foraa esférica 
bl il proceso ae difusión es isotéruco 
el La difusión de lat especies dentro de la estructura porosa puede representarse por la pri1era ley de Fic.t Y el 

coeficiente de difua100 efectiva es invariante. 

e : concentrac16n 
r : radio 

di Bégiaen pemnente 

Plux. ·l>. ~ 
dr 
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Se cona1aera co10 elesento diferencial de voluen para el estanleci11ento del balance de utena un cascarón esférico 
de espesor dr y radio r cOlo se 1UeStra en la aiguiente ilgura: 

dr 

flg. 2.1 

Los reactivos son tranaport11do1 por d1fua16n al cascarón anular y son conau1ido1 ahi por reacción y los productos son 
tranaportadoa tnbién Por difusión hacia fuera del cascarón. 

BALANCE DE MATERIA 

El balance de materia es la ecuación funduental que representa el aov111ento de reactivos y productos en ia partitula 
catalltica. 

En rég11cn perunente , Ja rapidez de fJuJo de 1oléculas de reactivos hacia dentro de cualquier re¡ión de un poro o 
partlcula menos la rapidez de flu10 de reactivos hacia tuera de esa reg16n es igual a la rapidez de reacción en esa 
reg10n. 
En otras palabras la dtferenc1a entre los Clu1os de rtactivos hacia dentro y hacia fuera de una región debe ser igual a 
la rapidez de desapanc10n de reacuvot en esa región. 

El balante de 111tena para una partlcuJa esférica en Junclón de un reactivo resulta : 

(
Rap1de1 de dlfus10n) (apidez de difusión) 

hacia dentro _ hacia fuera 
ar=rtdr . ar=r (

Rapidez de reacción ) 
en la secc16n anular 

de espesor dr 
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OBSERVACIONES : 

l. C11da uno de los téninos entre paréntesis se calcuh COIO : 

ARE.\ OE TIWISPOBTE X OOii!CIEJITI X GRAO!lltTE 

2. La rapidez de reacia6n al estar en función de un reactivo serA rapidez de desaparición y por lo tanto tendr! signo 
negativo . 

3. il ténino de rari.iez de reacción se plantear! coao una funci6n de la concentración del reactivo en cuestión, es 
decir quedar A en foru global general coto r = -flC) , para cualquier orden y IOdelo de ecuación. 

-4,,lr • art• P.(~) - [·41Tr2 O. fr&) ]· .... ,. "f• 11~1 
dr,. ... \dr .. 

doOOe f .. es la denaidad tle la parttcula. 

Aplicando la definición oe la derivada a ~ 

ª' 

.L (~)- Jll .. * . (~). 
dr dr dr 

despejando de h ec. 12.21 

(f),_ -(~ dr • (f,) 

!c. 2.1 

Ec. 2.2 

!c. 2.3 

Sustituyendo ec. (2.31 en 12.11 y eh1inaooo los subindices ya que todos los' gradientes queiar!n evalu&do11 ar . 

411tr • drJª D. ( frt dr + ~)- 4trra o. (fr.) . 4-nr .. dr f' .. flCI 

Desarrollando y ailphficando resulta : 

O. (r' • 2 r dr • dr')(_a 
~ drª 

ar • ~''O. r2 dC • r2 drf• !ICI ar7 ar 
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drª es un ténino cuya contritllción es insignihcante : 

D. r" ~ dr + 2 D. r dr.1 ~ + o. rª ~ + 2 o. r dr .¡ . o. r" ¡.. • r2 dr f~ ((C) 

ft + a !!; • _e. f(CJ 
dr" r dt 11. 

lo. 2.4 

y ésta ea la ecuaci6n que representa el balance de uteria para particula esférica, rapidez general global de reacción 
y proceso 1sotmico . 



2. PART1CULA CILlNDRlCA 

rara el establec1liento del balance de aateria para part1culas c1llndncas se coRBitlerarA : 

a) Estructura porosa de fona c1HOOr1ca 
bJ Proceso de dtfusion 1soténl1co 
ti Huevuente la difusión se rige por la priaera ley de Fict 
di Mgiaen peraanente 
el En este caso se tend.rAn dos direcciones de transporte a11al la lo largo del ciliOOro) y radial • 
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Se considera cOlo ele9ento diferencial de voluen para el establec111ento del balance de aateria, un anillo de radio r, 
espesor dr y altura di coao se 1uestra en la siguiente hgura : 

tz 

_l __ _ 
P!g. 2.2 

OBSERVACIONES : 

1,2 'I 3 anteriores 
4. Se tendr!n d1ferentes coeUcientes de difusi6n en func16n de la direcc16n de transporte. 

BALANCE DE MATERIA 

!1 balance de utena para una particula cillndrica en funci6n de un reactivo resulta : 

Rapidez de d1fus1bn hacia dentro del ele9ento de vollllell, 

por transfereD:ia radial a r = r • dr 

-2n(r•dr)dz U..(º'-) 
dr r • .,. 



por transferencia axial a z = 1 • dz 

Area = Area del disco craooe - An!a del disco pequeño 

Area • n(r + dr) ~ - lTr3' s 2vr dr 

-2,, r dr D- (!1!<) 
dz •• • 

Rapidez de dilusibn hacia fuera del ele1ento de vol\19!11 , 

Por transferencia radial a r = r 

·2 1T r dz D- (!1!<...) 
dr r 

Por transferencia axial a z = 1 

-2 1T r dr º-(!1!<) 
dZ • 

kapidez de reacc1bn en el eleaento de volu.en : 

-21rr dr dz¡°. ftCI 

lll!RADolS • &\LJD.\S • DISAl'ARJCIOll 
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-2 n(r • dr) dz º-(!B, ::ll r dr O..(~).·. _[2 1T r dz o_(~ :211 r dr O..(~) ¡2-ir r dr dz f'• f!Ci 

Ec. 2.5 

Aplicando la dehn1c16n de la derivada a ~ y ~ y despe1ando fQQ.) y (!!!<.) respectivaaente 
dr dz \dr,. •• dz ..... 

.L (!!!<)· (~l .-J~) . 
dr dr dr 

(~,. • •. (~ dr • ~ 

d (dC)· (~).: .. (~). 
di di dz 

(~) ... : ~ dz ·~ dz 

Ec. 2.6 

Ec. 2.1 



sustituyendo la ecua.ci6n (2.61 y {2.7) en el balance de uteria ec. (2.SJ 
Co10 ya todo esta evaluado a r = r y z .. s , elia1AllDB los sub1nd1ces : 
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·2 n(r • dr) d2 o- (~ dr • <lf) · 211r dr O..{~ d2 • !!!<)· (· 211r d• O..{!!!;)- 21fr dr O..(dC}] 
dr" dr \(!¡;"' dz dr \di' 

• • 2 trr dr d¡ f'· ítC 1 

oesarrollando y s11plihcando CéiUlU : 

21Tr dz O...(~yr t litr dz O....(f)• 211dr2 dJ O...(~)• lttdr ~ D-(~r) 

• llrr dr º1,~J• • 2itr dr O..(~)- 21Tr di O..(f.)· 211r dr O..~. 2n dr d:f' !(el 

dividil!Mo entre 2'1Tr dr dz 

l!c.2.8 

y ésta es la ecuación que representa el balance de aateru para partltulas de geo11etrla cillndrica, ecuación de rapide2 
de reacción global general y ;iroceeo iaotéraico. 



3. PARALELEPIPEDO RECTANGULAR 

Para el establec111ento del balance de 1atena se considerara : 

al La estructura porosa es con tona de paralelep1pedo rectangular. 
Las cons1aeraciones bl.CI y dJ anteriores. 
el Tres dtrecc1ones de transporte y por lo tanto tres coeflc1entes de d1fusiOn. 

se considera COio eletento d1ferenc1al de volu.en para el establec11iento del balance de aateria , un cubo de 
d11Cnsiones di, dy y dz . 

z 

BALANCE DE HATERIA 

El balance de 1ateria para una particula coto la aostrada en la figura 2.3 , resulta : 

Rapidez de difusión hacia dentro del eleitento de voluaen : 

Por transrerencia al plano IY a & = z + dz 

-a1 ay o_,, ( ~) 
\.az • ·-

Por transferencia al plano u. a y e y *d1 

P!g. 39 

hg. 2.3 



Por transferencia al plano yz a 1 = 1 • dJ 

Rapidez de difusión hicia fuera del elesento de voluaen : 

Por transferencia al pbno r¡ a 1 = z 

Por transferencia al plano u a 'I a ., 

·dl "'O....(!!<;) 
dy • 

Por transferencia al plano JZ a 1 :s 1 

-<ly dz O-/!!<;) 
\dx .. 

Rapidez. de desaparición en el eletento de volUW!!l : 

·dl dy dz f'• l!CJ 

lll!l.lllAS • SALIDAS • IW'IDIJ: DI WO:l<JI 
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-<11 dy D- (!l!;,)-<11 <!< D-1'1f)·dY dZ 0-(QS;) -<11 dy O.... f(j;,)-<11 dz O..../!!.<;)-<ly dz O...{!!<;\. -<lx dy "'f• flCJ 
d% • .... \dy " • .., dx .. • .. \dz .. ~dY ., \dí/ • 

Ec 2.9 

Con la dehn1ci6n de derivada 

!!.<;. (~) .. .: (~. 
di dl 

(~ ·(~dl !!.<;.. 
dl,,..... dxª di 

le. 2.10 

de foraa s11ilar : 

(~ ·(~dy !!.<;.. 
1%)'". - dyª dy 

l!c. 2.11 

(~ -~dz !!.<;.. 
dz • - ~ dz 

l!c. 2.12 
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SUstltuyendo las ecuaciones (2.161 ,12.11) Y 12.121 en la ecuaciOn de balance (2.91 

·di dy º-(L~ dz+ ~) - .. dz o...(~ dy. ~)- dy d• o...(~ dx+ f.)· [-di dy o...(~) 

• dx dZ º-~)- dy dZ º-(~~- -dx dy dz f. flC) 

desarrollando y si1plHicaJXSo resulta : 

dx dy dz º-~+<IX dy o_~+ d1 dy dz ll-ft• di dz D-. dC + d1 dy dz ll.,._d_'<:, dy dz O... dC 
dt.2 Clz -dya dy QiT al 

- di dy O...~ - d1 dz O-~ - dy dz O...~ • di dy dzf. flCJ 

l!c. 2.13 

La ecuac100 12.131 representa el balance de uteria para partlculas con geoaetrJa de paraleleplpedo rectangUlar, 
ecuac1on de rapidez de reacción global general y proceso isoténico . 
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UlFUSlON INTERNA NO lSOTERHIGA 

tn el ~a!:o ;,;,tenor se cc.r.s1aeró aue l.; .;struct:;ra. porosa era isotér11ca, pero en la prAc.uca existen gradientes de 
te:aperatura ~ue ¡:.ueder1 tenr:r ..:f~tcs ~or.Sl'l•·tat'les seit~re :u rap1aez de reacc1on y por lo tanto sobre el factor de 
efect1v1daa. 
Se pueden introoucir gradientes de te1peratura cota por e1e1plo en el caso de una reacción con una rapidez tan alta que 
el calor generado 10 absorb1dol no pu~e se:r re1~v1ao con la rapidez necesaria para 1antener la particula catalitica a 
una te1peratun ceTtana a la del flui·Jo AU1i ~uaooo el calor de reacr.it'ln sea baJO, puede existir una gran diferencia 
entre las teaperaturas ael centro y la superhcle a~ la partlcuh ,üebHIO a sus baJas conductiv1dades tér11cas. 
Para Ie!tt1ooes exoté.r11cas la tetperatura au.entd nacia el centro dt? la partlc11la, esto causa un 1nc.raento en la 
rap1dei de reacc16n que ¡;.ieae s•:r 1aycr a la 1:1ls11nuc!~n ée h rapidez de reacción Clebtdo al decr~nto de la 
concentración P')r lo qlle los v!lores del factvr de ef~t1v11ad l 'l 1 fo!Je<len 6er mayores a la unidad. 

Hlentras '\ ? 1 s1gnll 1-.c. incruento en la rapidez por particula y por Jo tanto en la pro:lucc16n por unidad de aasa de 
catalizador, existen algunas desventa1as; con valores gran1es de t'\. e:ustir! un gr:in incrt:9Cnto en la tet.pcratura 
h.acta el centro Ge la ~rtlcula causando la suiterizac1ón y desacuvac1ón d~l catah:zador o puede ocurrir que el 
producto deseado esté suJ~to a reacciones posteriores y si estas tienen aayores Poergtos de activación que la reacción 
desead.a, el aUEhtO en la tet.peratura se traducirla en una reducc.100 E:n la selec:.i·.Jlóad del ~atalitadúr. 

Para reacciones endotér1icas enste un decreaer.to <:n la tesperatura y ~n la rap1aez hacia el Cffitro ae la partlcula y 
por lJ U1nto í\. es Ble.pre aenor a la unidad, to10 la npia~z d1s1inuye con el decreletlto de te.peratura, el erecto de 
resistencia a la transfereocu de calor es a1s11nui'la 
lle r.echo, el deere1ento en la rap1de~ de reacc.1tn ii:1ci.1 el centro de la particula en reacciones endotérucas significa 
que la transferencia ele 1asa tter.e µ¡ca 11r..ort.inc1a y en el cAlc.ulo 1e f\ ceneralaente se considera C = es . 
klr w untlJ a altos valores .1e rt ccrrespoooen altos gradientes tie te1peratura, los procesos fisir.os d01inan la 
rap1aez eo la partlcula cc•pleta. f\ :->a}os vahires de '1. cercanos a la unidad corresponden grad1l!llte!I pequeños de 
tes~atura en la particula, la rapidez d~ reacción e!> controlada por los procesos quilicos. 

il efecto cc1t1Mdo de transter~.cia de 1asa, transferencia de calor y reacc16n quilíca se reprenenta con los balances 
de m;sa y de calor. En esta secc100 s~ presentaran solo los balances de energia ya que los balances de .asa son los 
des.urollados en la sección antennr_. 

A rég1aen peraanente el flu10 ce reactivos a través de una superficie es iCUail a la rapldez de reacc1ón dentro de la 
11uperfl~1e y el calor generado o consUJ.1do por la reacClbn en la superflcie en cuestión debe ser igual al calor 
transfenJo en b 11sn su~rhc1e. 

La ecuac16o que deflne la transferencia de calor es : 

O. K.. dT 
dr 

Q rap1de2 de energia tran.i1ferida por un1aad de área perperd1cular al transporte. 



BALANCE DE ENERGIA 

l. PARTICULA ESFERICA 

C
fluJo de calor) 
hacia dentro 
ar•r+dr 

OBS>:RVACIONES ' 

(

lluJo de calor) 
hacia fuera 
ar= r 

1. Cada uno de los téninos entre paréntesis se calcula c010 : 

AR!A Di TIWtSPORli X COif!Clillli X GRADIENTE 

P!g. 31 

(

Calor gene. raao o ) 
COnBUlldO por la 

reacción en dr 

2. 1.a rapidez de reacción al estar en función de un reactivo será rapidez de desaparición y por lo tanto tendré signo 
negativo . 

J. El término de rapidez ¡je reacción se plantear~ co10 una función de Ja concentraciOn del reactivo en cuestíón, es 
decir quedara en fona global general ccao r = -((C) , para cualquier orden y 1odelo de ecuación. 

4. El coefic1eme de conductlVIdad ténica es Invariante 

·•ulr • or¡• k. (<rrJ' · [·•rrl"' K. f<rr) l. ·•rrr" drf. 11C1 OH 
dr ... - \dr .. J 

donde OH es el calor de reacción. 

#r.pllcando la dehn1c16n de la der1vae1a a qt 
dr 

E'c. 2.14 

le. 2.11 

Sustnuyendo ec. f2.15) en 12.J'J y el11inando los sublndices ya que todos los gradientes quedar.in evaluaacs ar. 

4irlr + drl' K. Tu'! dr • !!LJ- '"~ K. dl • ,,.,.., or ~ f(CI llfl 
~r.. . dr ar / . 



Desarrollan® y siapllficaooo resulta : 

K. (r> + 2 r dr • dr')fcJ>T dr 
\arr + d!\- K. r' di • r" dr f'. f(CI DH 

drJ Or 

dr2 es un tér1ino cuya contribución es insi:nificante : 

K. r• ~ dr • 2 K. r dr' frl- + K. r• ~ + 2 K. r dr g¡ _ K. r' g¡. • r' dr fl- ((CI oo 

!fI + ¡ !!!. • ..t:,. f(CI 111 
drª rdr l. 

Pllg. JS 

le. 2.16 

y ésta es la ecuaci6n que representa el balance de energla para partieuh esférica, y rapidez. general global de 
reacciOn. 
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2. PARTICULA ClLlHDRICA 

OBSERVACIONES : 

1,2,3 y 4 anteriores 
S. Se teOOdn diferentes coeficientes de conductrndad tér11ca en func10n de la d1recci6n de transporte (axial, 
rad1a11. 

BALANCE DE ENERGIA 

El !.;alance de enercla pan una partlcuh c1lindnca en func16n de un reactivo resulta : 

Uu10 de calor hacu dentro del eletento de voluaen, 

por transferencia radial a r 1: r + dr 

por transferencia axial a z '" z t di 

-2 tt r dr K.. (~) 
dz ··-

FluJo de calor hacia fuera del eleleClto de voluten • 

Por transferencia radial a r :1 r 

-2 n r dz K- (~) 
dr • 

Por transle.rencu axial a 1 :: z 

-2 tr r dr K.. ~n. 

Calor generado o absorbido por la reacción en el elesento de voluen : 

-2lfr dr dz ~. ftCI l>H 

!H!AAD!S • S/J.ID!S • GEHERACIOH O ABSOR<:IOH 
DE CALOR DE CALOR DE CAWR 

·2 "ITV • dr) dz 1:- (~. :::" dr K.. (~). ; _ f 211 r dz t:- (~;2m dr K.. ($.J ·2Tir dr dz f'• flCI 111 

Ec. 2.17 
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Aplicar.lo la definici6n de 11 derivada a gr, y ~ y despejmio(cll' y (t!!) respectivueate 
dr dl dr/ r • dr C1Z • • -

(~\ ·(!!'11 dz • d! 
dz/ ••• "d1H ~ 

BUJtituyendo la ecuac10n (2.181 y (2.191 en el balance de sateria ec. 12.171 
eo.o ya todo esta evaluado a r = r y 1 = z , ell1i~ los sublndices : 

• • 211f or <1% /°• flCI OH 

desarrollando y s11plUicando resulta : 

2n r dz K.. <E!dr + lttr dz K... <,ll + 2nd~ dz K- <PI+ 2wdr d% 1- dT 
dr2 dr a? ar 

+ 2ndrL.~dz t 2nrdr !<.. ~-2nr dz K.~ ~- 2Tr drK..~- 21Tr drdt¡'lílCl DH 

dividiendo entre 2t1r dr dz 

l!c. 2.18 

l!c. 2.19 

l!c.2.2t 

y lsta es la ecuación que representa el balance de energia para partlculas de geoeetrta c1llndrica, y ecuación de 
rapidez de reacc16n global general . 



3. PARALELEPIPEDO RECTANGULAR 

OBSl!RVACIONES 

1,2,J y Ai anteriores 
S. CoeUclentes de conductividad térttca en tres direcciones 

BALANCI! DE ENERGIA 

Flu10 hacia dentro del ele.ento de voluaen : 

tior transferencia al plano ry a 1 ::: z + di 

-01 dy K-(!!!) 
dz ..... 

Por transferencia al plano u: a y ~ y +dy 

-<11 dZ K-f!!I) 
ldv ... .., 

Por transferencia al plano yi. a 1 = 1 + di 

-dy dz ~--f~) 
\d1 ....... 

FluJo de calor hacia fuera del eletento de voluen : 

Por trana(erencia al plano r¡ a z • 1 

·di dy K-(!!!) 
dz • 

Por tranat·erencia al plano u a y & y 

·di dz K-.(g) • 
Por transferencia al plano yz a 1 i:: 1 

-dy dz K..,.( Q!) 
~di • 

Calor generado o absorbido por la reacción en el ele.ento de volu1en : 

-d1dydzf.ltCI IJH 

OOllADAS SALIDAS • CALOll G0011ADO O 
DE CALOR DE CALO!I ABSOl\8100 



Con la dehn1ci6n de derivada 

dT • 
éiX 

(~t.:. (~). 
ttl 

fm .fffid• 
\dlJ.. - \d1~ 

de f oraa 1i11lar : 

(fil . (ffic1y 
d'f}.., ... \d~ 

!!!.. 
di 

!!!.. 
dy 

!!!.. 
dz 

Sustituyendo las ecuaciones (2.221 ,12.23) y 12.2111 en la ecuación de balance 12.211 

·di dy R- (~ dZf !!I) -di dz !.... e~ dy. <!!) - dy dz !.,.,, (d'T 
• dz • dy ~ 

di' dT) • f -di dy K_ dT 
o. L o. 

·di dZ K....!!!·dYdll...!!!1· ·dl dydl¡°.ftCI llH 
dy dx 

desarrollardo y 1ilphflcando resulta : 

d1 dy dz l-~ • dx dy ~gr + d1 dy dz ir_ cflt + dX dz K- dT + ax dy dz K.- <PT + dy di f...... dT 
• dz. p • ~ ~ 

• d1 dy K-. ~ - d1 di !.... g -dy dz !... ~ • dx dy dz f• f\CI 00 

K... a + l... ~ • !.... i!iI • f • f(CJ r.tl 

PI¡. 31 

Ec. 2.22 

Ec. 2.23 

Ec. 2.24 

Ec. 2.25 

La ecuac16n 12.251 representa el balance de energla para parttculas con geometria de paralelepipedo rectangular, Y 
ecuaciOn de rapidez de reacción global general. 



P>g. " 

ESTABLECIHIENTO DE LAS CONDICIONES A LA FRONTERA 

Si se supone para una partlcula catalitica de cualquiera de hs tres geo1etrbs 1ene1onadas anterior1ente que esta 
constituida por paros c1lindrico1 y que los poros van de lado a lado de la partkula, en cada Jada, la concentrac16n 
del reactivo en runc16n del cual se etectu6 el balance de aateria es igual a un valor constante e igual a la 
concentración en la superíic1e ICSI y adeaAs la teaperatura en ese punto es igual a la tetpP.ratura en la superhc1e 
ITsl, entonces : 

L Para particula esférica 

a r: R 

2. Para partlcula ciUndrica 

a r • 1 
y 

• 't 

3. Para el paraleleplpedo rectangular 

y s1 las d11ens1ones son : 

a 1 •X 
Y' y 
z. t 

t. Para !a esrera radio = R 
2. Para el cilindro radio 11: R 

altura 11: 2Z. 
3.Para el paraleleplpedo rectangular 

e' C11 
T =Ta 

e. C11 
T =TI 

lado= 2X 
ancho : 2Y 
largo= 'lZ 

Ec. 2.26 

Ec. 2.27 

T = Ts 
Ec. 2.28 

S1 se supQne que la pres100 total es la 11Ha a cada la® del poro y que el transporte se lleva a cal:>O solo por 
difu110n, esta consideración es equivalente a suponer que el reactor donde s~ encuentran las partlculas catallticas 
opera con caldas de pres10n pequenas y por cons1gu1ente la calda de pres10n a través de una partltula dada es 
1ns1gn1f1cante. 
Va que eJ Hu10 es co1pleta1ente debido a d1fus1ón, las 1olt.<Cu1as SI! 1J1fundirán con la 11s1a rap1aez {.-Or a.tos lados de 
los poros y u para cada geometria se t1P.ne un plano de s11etria de till 1anera que •Jn ooro puede ser d1v1d1C10 en oos 
11tades idénticas, se podría anahzar solo una 11taa y ya que a1bas partes son 11énucas no ocurrir! flujo a través del 
plano de s11etrla esto seria co10 decir que en este plano todos los poros son cerrados, esto se traduce a que en ese 
plano no e11sten gradientes, entonceJ: 



l. Para partlcula esíénca : 

2. Para partlcula cUtndrica : 

ar;;I ~-~.e 
ar 4r 

••% ~-!!I-8 

3. Para el para.leleplpedo rectangular : 

a 1 =X 

dt 11% 

~-!!!-e 
<lx di 
!!<.!!!.e 
cly cly 

!!!<-!!!.e 
<lx l1Z 

P!g. <I 

Ec. 2.29 

Ec. 2.38 

so. 2.31 

La solución de las ect1ac1ones de balance de aateria y energta dan los perfiles de concentración 'f te1peratura dentro de 
la particula . 

Ea necesaria 111 solucibn numérica debido a que a1bos balances estAn relacionados con una dependencia no lineal en K 
1conatante global de rapidez de reacción) en la foraa expresada por la ley de Arrtienius : 

donde : 

K • A exp(-1/RTI 

1 : enercJa de acuvac16n 
T : temperatura 
R : constante de la ley universal de los gases 

lo. 2.32 

Sin e1t>argo la Corta n11lar en los térl.inos no involucrados en la reacción en tas dos ecuaciones diferenciales peniite 
una relactOn algebraica entre concentración de reactivo y tetperatura en cualquier punto dentro de la particula, 
entonces, elialnando los tér11nos de f°p f(CJ de ubas ecuaciones para cada geoetr!a, resulta : 

l. P.llTlaJI.\ ISnllCA 

de las ecuaciones t2.4J y 12.161 

~ • ~ ~ • .Le í(C) 
dr.z r dr D. 

so. 2.4 

!!!! + g !!! • _& !ICI 00 
dr2 r dr K. 

Ec. 2.16 



despejando el tér'llno de reacción f'• ftC) en ubas ecuaciones e igualando : 

que se puede escribir co10 : 

0. <!.. ( I" !!f) · !!. <L(r> dT) 
dr dr DH e1r df 

con las condiciones a la frontera : 

e 1ntegraOOo ec. (2.331 

r .e 111· !!!; • 9 
dr dr 

V. I" !!!; • !\, I" dT 
dr DH ár 

con las condic1ones a la frontera de la ec. (2.26) 

r: r. e• c. 
e integrando nueva.ente : 

T •T. 

v. 1 e - c. 1 • ¡¡. 1r - r. 1 
llit 

2. PARTlaJl.I CILlllDllCA 

T - r •• !!!U. 1 e - C.l 
K. 

Con Jaa ecuaciones corresPondientes a sus balances de 1asa y energJa : 

elt11nando el t~rno de. reacción : 

P!g. •2 

Ec. 2.33 

!c. 2.29 

Kc. 2.34 

Kc.2.8 

Kc.2.29 

Ec. 2.:15 



3. PARALELEPlPEllO RECTANGULAR 

Con !u ecuaciones correspoMientes a sus balances de usa y eneriia : 

le. 2.13 

le. 2.25 

elialnanao el térl.ino de reacción : 

le. l.36 

Los coefuaentes de difus1vi<!.ad y coMoctividad téraica son caracteriatieos de cacla listeu, si este presenta una gran 
resistencia al transporte, los coeJicientes son 1uy pequeños en ugrutud y por lo tanto 101 1radtentes wAn 
con11derable1, en el caso de que presente una reru1tencu 1u1 pequeña, pracucuen.te: nula, se tendrAn coeficientes de 
tran&ferencu 1nfln1tot y po.r lo unto no habrá gradientes. 

Para la solutlón de laa ecuaciones {2.35) y (l.361 es pos1ble aplicar técnicas nuléricas o aedhnte e1panai6n de 
series, y se obteM.rla una solución general, pero se encuentran nrios casos en la práctica en los cuales loa 
coehcientes de transpcrte son IUY (randes y esto 11plica que no elisttn gnd1entes o son insignificantes, Por lo que 
estos té:rllnoe no se consideran dec tro de las ecuaciones generales, s11pllhcandooa de tal aanera que se llega a 
erpreuones que PQe<1en resolverse analiticaleflte de Cona siaílar a 1a ecuac16n 12.33). 

CASOS PARTICULARES 

PARTICULA CILINDRICA 

Al PREDO"INA TRANSPORTE EN DlRECCION RADIAL 

Este e.aso ae presenta cuando la partkula tiene una relación A/2Z lo sufic1eotetente grande eo10 para que en la 
dirección axial no euata gradiente tpaahllaal, o bten cuando debido a h estructura porosa no My transporte en la 
d1reccibn axial, y por lo tanto la c.oncentraci6n y te1peratura en direcc11>n ratlial es unifor.e . !liainando los 
térainos de transporte en d.irecc10n axial en la ec. {2.351. 



D../d'C + ! ~). !.c,(fi_ + ! !!!) 
\dr7 r dr OH 'd~ r dr 

La ecuac16n adJunta es : 

D-!L(r~)·!.c.!L(r!!!) 
dr dr OH dr dr 

e integrando con las condiciones a la frontera 12.301 

D..r~ ·!.c.r4! 
dr OH dr 

e integrando de nuevo atiora con las e-0ndic1ones a la frontera de la ec. l2.27J : 

o.. 1 e - c. 1 , !\. 1r - r. 1 
Dll 

r - r •• !!1.J1. 1 e - c.1 
IC.. 

B) PREDOMINA TRANSPORTE KN DIRKCCION AXIAL 

P!¡. 44 

Ec. 2.37 

[C, 2.38 

Para particuhs cillndricas 1uy largas lre1ac16n R/ 2Z 1uy pequeña ) o tHbién 1ebido a la estructura porosa, 
praclicatente no hay gradiente en direcc10n radial tanto la concentrac16n co10 la tesperatura pueden considerarse 
constantes en esta dirección : 

ehainando los téninos de transporte en esta dirección en la ec.12.35) qul'da : 

con las condiciones a la frontera ec. (2.301 
e rntecrando (2.391 

D...~·..!!..!!! 
dZ 00 dz 

Ec. 2.39 



e integrando ele nuevo abOra con las conchc1ones a la lrontcra de la ec.12.211 : 

o.. l e - c. 1 •..!... 1r - r. 1 
00 

r - r •• oo.Jl.. l e - c.1 
~ 

PARALELEPIPEDO RECTANGULAR 

Al PREDOMINA TRANSPORTE EN DIRECCION "x" 

P!g. 45 

le. 2.40 

isto ocurre cuando practicaaente no existe gradiente en las direcciones •·-¡'" y "111 debido a la estructura porosa o a las 
dl8ensiones del paralelepipedo : ,,,.'' 

X•' 
eli11nardo los térainos de transporte en las direcc1ones .. y" y "z" en la ec. (2.361 : 

e integrardo ec. 12.41) con las condiciores a la frontera ec.12.311 

0...dC-K...dT 
iii oo dx 

integrando de nuevo con las condiciones a la frontera ec.(2.281 : 

o_ 1 e - c. 1 • ~ 1r . r. 1 
00 

r - r •• oo t: < e - c.1 

B) PREDOMINA TRANSPORTE EN DIRECCION "y" 

se resuelve de foBa siaUar al ínc!so anterior 

Ec. 2.41 

le. U2 



dando eo10 resultado : 

"+ 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

T - r •• DHJ!eLI e - C.I 
!(_. 

C) PREDOMINA TRANSPORTE EN DIRECCION "z" 

se resuelve de Cona Bi1Uar 11 inciso (a) : 

-----------~: !I ij, 
, ,' ~ 

dando co10 resultado : 

_, 
/ 

~ 
.. -

l·T •• llllk!C-C.J 
'-

----------- ... Y 

fa¡. •ó 

Ec. 2.43 

Ec. 2.44 

Es i1portante observar que la ecuación que relaciona concentración y te1peratura dentro de la partícula, es la 1isaa 
para cualquier geoaetria, cuando se considera transporte unidire<:cional. 

Ade1As esta ecuación es vAlida para toda emética de reacción ya que este téniino no aparece en la ecuación : 

donde : 

r - r •• oo o. 1 e - c.1 
~ 

T : te1peratura en un punto dentro de la parttcula 
e : concentraciln en el 11s10 punto 

OH : calor de reacción 
T. te1pei:11tura evaluada en la superhc1e de la partícula 
c. concentractOn evatuaaa en la superficie de la partlcula 
K. conducttv1dad tér11ca electiva 
D. coeUc1ente de d1fus1v1dad efectiva 

Ec. IAI 



Plg. 47 

La te:1peratura aAuta dentro de la partlcula ae alcanzar! tuaJXlo el reactivo se: Mya conau1ic10 co1pleta.ente lientraa 
se difunde hacia el centro de b particuh, es decir cuan® e = t , 

!c. 2.45 

Co10 auestra la ec. 12.•SI el incremento abito en la tesperat\ll'a depende ; del calor de reacci6n1 de las propiedades 
de transporte y de la concentracibn del reactivo en la superficie. hta ec:uaci6n es un létodo 111ple para estiaar si 
son s1¡niflcativoa o no los endientes intraparticula de temperatura. 

Para obtener la te1peratura 'I concentrac16n cceo funciones de laa coordenadas espaciales, se expresa la constante de 
rapidez de reacción co.o una fund6n de la te1peratura con la ley de Arrheltius y se resuelve la ecuación (AJ con 
cualquiera de lu ecuaciones diferenciales que representan los balances de wa y calor IW>QUe es relativa.ente 1As 
ai•ple resolver el proble11l ccn la ec. (Al y el balance de .asa . 

DESCRIPCION E IDENTIFICACION DE LOS HODKLOS HATEHATICOS 

!l todelo ute1.~tico que representa cada ~tria no son solo las ecuaciones de balance de aateria y ene¡ g.ia , 
involucra ta1b1én a las condiciones a la frontera ya que es todo en conJunto lo que representa el feMJeM. 
De:scr1pc16n de los aodelos para cada gcoaetrh . 

ESFERA 

Las ecuaciones que describen este 1odelo son : 

~·~~ ·.f!....llCI 
dr" r dr O.. 

e_+ i !!! • .f!.... f(C} 00 
dr" r dr· R. 

a r ii: R 

arsl ~.![.e 
dr dr 

l.aa ecuaciones 12.•I y 12.161 son eeuac1r.ines diferenciales ordinarias ya que depeOOen de una sola variable 
indepeMiente, son de segundo orden (derivada de aayor orden en la ec. I . 
La ec. t2.4J ea lineal si !tCJ depeMe de e a la pn»e.ra potencia. 

!c. 2.4 

!c. 2.1& 

le. 2.26 

!c. 2.29 

La ec. (2.16) es no lineal debido al tér1ino de reacción, donde la constante de rapideZ. depende de T en foraa 
exponencial. 
Son ecuaciones hot~as, ya que se pueden ~resentar por la ecuación: 

y" • Plll y• • q(I) y = 9 



Plg. 48 

La ee.12.41 se puede resolver por diversos tétodos relauvuente senc11los, considerando que se trata de un proceso 
l&Oténteo. 

~ • ~~- _&!iCJ 
dr2 r dr D. 

haciendo un tatbio de variable 
derivando con respecto a r 

re= v 

rdC+C=dV 
dr dr 

derivando de nuevo : 

~- .!..(..ll!Y.- 2Q!;,) 
<tri r dr2 dr 

S1 se hace 

Sustituyendo ecs. 12.431 y l2.45) en ec. 12.41 

.Lr (.J!!l'.dd:. _ 2 dCdr-) • 2 dC • 112 V ,-- r;¡r r 

con el operador derhada ( D ) 
ID'-12JV'9 

reaolviendo la ecuación caracterlstica 
D = ! 1 

La aolucibn se ~ede expresar coao: 
V • e, EXPlll'l • e, EXPl-arJ 

recordando que V = e r 

e = ...L t C, EXP!atl • 14 EXPt-1r) 1 

denvando esta ec. con respecto a r 

COIO ~ (0) • eJ 
dr 

¡JJ; • ..L 1• e, EXPill'} - • e, EXPl-111'1 l - .Lle, iXPllrl • e, EXPl-trl 1 
e r !"' 

0 : ...L t-C1 EXPtarJ • Ca iXPl·trl t I11 C, EXP(ITI - fl Ca EXPl-1r) 1 ,. 

Ec. 2.4 

Ec. 2.•6 

Ec. 2.47 

Be. 2.•B 

!c. 2.09 



e, •ea. e 
por lo tanto 

por otro lado de ec:(2.49l y ec.l2.26) CIRI z. c. 

C. • ..L C, l EXPlul - iXP(-ll') 1 
R 

,¡ 
11enh d • IXP!•R! - EXP!·1R! 

2 

c. - ..1.. e, senh aR 
R 

e,. _!;,,_!__ 
2 llellll 1R 

auatituyendo en ec.t2.49l 
e• _fa_!L. 

2 rsenh IR 

e• .s...L ...mar 
r senh 1R 

ll!P(1tl + IXP(-ar) 1 

P.lg. 49 

le. 2.50 

le. 2.51 

lc. 2.52 

La ecuacibn tl.521 da el ¡:eríil de concentraciOO dentro de 1a particula catalitica para proceso iaot:Anito . 

CILINDRO 

Para esta geoaetrb el aodelo utet!tico esta dado por : 

a r = ll 
y 
•=t 

e• Cir 
T: Ts 

ar• 8 !!!; • !I!. 8 
dr dr 

i = z. ~- tff. e 
dZ dt 

lc.2.8 

lc.2.28 

le. 2.27 

lle. 2.30 

Debido a que las ecuaciones t2.8J y t2.2t) depP.OOen de aAs de una variable 1Mepend1ente, son ecuaciones diferenciales 
parciales y los 1é:todos de solución ser~n tratados en la siguiente sección . 



PARALELEPIPEDO RECTANGULAR 

Lu ecuaciones que describen este 1odelo S-On : 

a1sX 
1. y 
.. z 

e= es 

a 1 s X 

,. y 

z =Z 

!!!<.. ~-1 
dx dx 
Q!;.. ~-0 
dy dy 

!!!<.. ~-8 
dz dz 

T = TB 

Ta1b1én en este caso se trata de ecuaciones diíerenciales parciales . 

P!g. se 

le. 2.13 

le. 2.25 

le. 2.28 

Ec. l.31 

Los balancu de aateria y energla correspondientes a las geoaetrias de cil100ro y paralelepipedo rectangular, se 
representan por ecuaciones diferenciales parciales debido a que ae tienen varias direcciones de transporte y para cada 
direccibn se requiere un coeficiente de transporte de nsa y uno de calor . 
Co•o genenl1CT1te se presenta el caso en que predo1ina una sola dirección de transporte y que además en la Utentura 
no se encuentran datos reportados de coeficientes de transporte en diferentes direcciones, para un sisteu, estos 
balances se considerarin en una 11ola direccibn . !n consecuencia esto si1plificará el trataaiento nulérico de los 
balances . 



C A P I T U L O III 

TECNICAS NUMERlCAS FACTIBLES DE APLICARSE A LOS MODELOS 
ANALIZADOS DE PARTICULAS CATALITICAS 

El talento se nutre en la 
soledad; el carácter se 
forma en las oleadas 
tormentosas del mundo. 

-------------->>> Goethe 



111. TECNICAS NUHERICAS FACTIBLES DE APLICARSE A LOS MODELOS 
ANALIZADOS DE PARTICULAS CATALITICAS 

P!g. 51 

Del capitulo anterior se concluyó que el probleaa b.!sico , i1pllcito en el an!lisis de difusión interna en los poros de 
una partJcula catalitica, esta representado por el requeriaiento de resolver una ecuac16n diferencial ordinaria de 
segundo orden, no lineal con condiciones a la frontera. Tal problema puede ser resuelto tediante la aplicación de 
algorittot nu1~1cos desarrollados por el tratamiento de probleaas de valor a la frontera. 

RESOLUCION DE UNA ECUACION DIFERENCIAL DE 2° ORDEN POR TECNlCAS 
NUHERICAS 

1. APROXIHACION DE DERIVADAS MEDIANTE LA TECNICA DE DH.ERENCIAS 
FINITAS 

Los llétodos que Involucran diferencias finitas para resolver proble11as de valor de frontera coruiisten en ree1plazar 
cada una de las derivadas en la ecuación diferencial por una aprou1aci6n d1Cerencu·coc1ente . 

Sea f una func16n continua dependiente de 1 definida en un intervalo 1 €. [a , b] ; s1 se aproxiH dicha función 
tediante el polino1io de Lagrange definido con los vectores base : 

1, ( X·X. ) , ( X•X1 }, ( X·X:r ), , .. 

en donde: x. , x,, l:r, .. E: [•. b) 

de tal 1anera que : 

f(xJ =a.• a, ( x-x. 1 • aa ( x-x. 11 lMh ) • ib ( x-x. )( x-x1 J( 1-12 ¡ t ••• 

siendo a.,a.,a.,,a:,, ... coeficientes de c01binaci6n lineal 

KVALUACION DE LOS COEFICIENTES DE COMBINACION LINKAL 

De la ecuación (3.11 cuando X = X. 
.. : ílr.J 

cuando x = x, 

f(lt) = f!x.) t 81 ( X1-X. ) 
a,= lfx.1 - ux.1 • f [••, x1J 

Xa - x. 

a la ecuación (3.31 se le lla1a prisera diferencia finita dividida Y se representa ta.bien por f (x. , xij 

cuando X = Xa 

ítXal = f(X.J t llii1...:...I1! ( XrX• ) t ila ( XrX. )l X:rlt ) 
11 - x. 

Ec. 3.1 

Ec. 3.2 

Ec. 3.3 



despejarkfa a:z : 

({1,) - fl:c.I ( Ja-le 1 
&2 • ((la! - Íhel .. la - le 

{ la-X. J ( Xrlt J 

Desarrollando : 

flrzl .. fl1,) - lita) - ((1.1 

h • x, - 1a r. - i. 

Xr - X. 

1 la ecuación (3.41 re le Una segurda dll<raitla finita dividid4 r ¡e repreoeota por ' 

l[i.' ••• x.J 
se observa que a, es una dlferencia de dos pri1eras diferencias, por lo tanto • 

de aanera 1i1Uar : 

h .. í[1, .Xz)- fÚ..tJ 
X2 - X. 

... .. r fr, e Ja r .. J - r rx., 1. 1tl 
h - X. 

''" 3.4 

re. 3.5 

re. 3.6 

Laa definiciones anteriores pertiten fof'llJ.lar el poUnoaio furdalenul de NevtoD a.iaJJJo en el polillOaio de Lagrange se 
Bllltituyen a.,a,,12,.,. pcr las diferencias respectivas. 

POLINOMIO FUNDAMENTAL DE NEWTON 

fül • fl.-.1•1(.-., ")lx • X.I • f[i., x., 12]11. X.lis. 1,¡ 

+ f fr.• , X. , Y:t , X::t]lr - 1.)tr • laHI - 121 ~ ... 

Al Apro1!.aaclbn a 11 prioera derivada 

Considérese que ffx) es Línea! en el intervalo (i. , 1,] ,esto serA Y.\lido aíentras ds pequeño sea el intervalo. 

il polino1io de Nevton serA : 

fil) • f!x.I • f [•• , ••} IX • >•I 

a1 ae deriva resulta : 

C'lxl • f [••, s;J. ~. _Afl&L 
Xt - Xe Al 

en doMe .6.f(X.I se le deno1ina priaera dtíerencia finita hacia adelante 'I 4111: x, - s. 



Si se generaliza para un intervalo (11 , x .. ,J 

con Aftx1): ftx ... 1 - flld 
y ¿x : x, .. - x, 

f' (I) • 1ili!.L 
Ax 

Para asociar esta derivada con el subintervalo 1 , a f'se Je c.aractenzará. con el sub!nd1ce 1 

f'(x,¡ • .AflliL 
.i.x 

8) APn>xilacl/Jo a la _.¡a derivada 

Considerando que fOC) es una funcibn cuadr~tica en el intervalo (i. , 1:1] , entonces : 

ftx) z ctx.1 t l (x. , 11) t1 - I•) t { (x. , 11, 1z] tx - X.)tl - Xal 

si se deriva, resulta : 
rtx1 'e[•· . •·]. f [•· • '•· •·] {11 - ,,, • tx. x.1} 
derivarxlo de nuevo 

f"lxl • 2 f [x., 1,, 12] 

en general, para el intervalo [x, , X1.:1] 

f"IX1) = 2 l [11 , 11•1, 1 .. 2] 

t f!Xual - flx,.a) -
f"(Xa) =2 (Ju2-lu1! 

IX1•z-Xa) 

sustituyendo las pri1eras diferencias fmltas hacia adelante ' 

f!X1nl-f<l1) 
llut - Id 

f"!Xd • 2 í_A_,[L,,'_"_" ___ _,~~x'-1 --] t lAX 

f"IX1) • -A:lihL 
A12 

Siendo A 2 , el operador de la segunda diferencia finita hacia adelante. 
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Ec. 3.7 

!c. 3.B 

Ec. 3.9 



RESOLUCION DE UNA ECUACION DIFERENCIAL DE SEGUNDO ORDEN MEDIANTE 
DIFERENCIAS FINITAS HACIA ADELANTE 

Para la ecuac16n diferencial de set\ll'ldo orden de valor de frontera : 

f"lx). r[x' f<xl ' f'ill] 

x é 1a, b) Ita) :so<. 

l!c. 3.16 

{{b) • (3 

P!g. y, 

se divide el intervalo [a , b] en H subiotervalos de igual tuaño, que entre ah pequeño es 1ejor b apro1bación 
Mtiante la técnica de diferencias finitas. 

Lu fbnulas de aproxiución a f'(1J y r111 en la ec. (3.11!11 son: 

f'(I&) • ...41.!W_. ((11.11 ~({Id 
Al Ax 

f"(x,) • 111,.,¡ - f(x,.f,i fri,,.,¡ + f!x,U • {{g,.,¡ - 2 ~l•••l + flxt) 

&!stituyendo en la ec. 13.16) 

haciendo v, z rtxd 

l!c. 3.11 

Con la apro111ac16n de derivadas aecbante diferencias finitas se ha transfonado la ecuación diferencial ordinaria que 
se quiere resolver , en una ecuac1bn algebraica que serA •As representativa de la ec.uación diferencial entre tenor sea 
el intervcilo donde se considere le a11ro11aac10n . 
Por lo tanto se divide el intervalo [a , b) en o pequeños subintervalos, genedndose un s1steu den ecuaciones 
alcebraicas no lineales . 

Para resolver el s1steu de n ecuaciones no lineales , 

f1 tV1 , V2 1 V3 , ••• , Vn) : 9 
f:r {V1 • V2 • Y:t •••• ' v .. 1 = e 
f:s (V1 , V2 1 V3 , ••• , Vnl : 9 

Ín (V1 , V;i: , V:s , ••• , Vn) z 8 



Es necesario utiltzar 1étodos iterativos co10 es el létodo ffevton-Raph.eon • 

Con el obJeto de describir el 1étodo Hevton-Raphson , se define : 

fu IV 1 • ..llillL. 
a v, 

para cada 1 = 1,2,3, •.. ,n 
J • 1,2,J, ... ,n 

Con los eletentos fu , es posible construir la aatnz J(vl y se le Una 1atriz Jacobiana del uste.a . 

Plg. 55 

Las incógnitas V1 , V2 , vf , ... , v" se representan por el vector i/ = IV1 , V:1 , v3 , ••• , Vn) y el s1ste11a de 
ecuaciones por el vector IV) = f l(VJ , f:r!V) , f 3 1VJ , •.• , fnfV) 

AL!lllllll!KJ D1L KrlllOO l!Mal-RAPIOJI PARA S!S!ll!AS Dll ICllACIOOS lll LllllAJis • 

l. lntrada 

a) icuaciones f1(V) 1 f2fVI , f:ii(V) , ... , fn(V) 

bJ Deri\!adas de las ecuaciones 

cJ Aprox11aci6n 1nicul del vector V 

2. Proal9o 

aJ Evaluar f(YJ ' 
Jivl • 

f1fVJ , f2{V) , Í:i(V) , ••• , Ín(VJ 

-ª-1....t!l__ • (lf,lvl • ... ' ...a.L_¡y¡__ ' _Q{,¡vJ - ' ... ' 
~v.--- ~ ~~ ~ 

~ r.w_, ... , ..Q..kw._ .... , ~ 
dv. il v, "bv; -

bJ Calcular el vector J~ de : 

J(vl AV•· f(V) 

el co1parar: 51 /J.V =e ir al paso J 

di Hacer Y : V • A V y regresar al paso 2 inciso (a) 



l. Salida 

aJ Hostrar el vector solución V= lv, , v2 , V:11 , ••• , '"' 

b) Parar 

Debido a que cada ecuación que foraa el sistema : 

Í1!V) 11 V2 • 2v1 + v. - AX2 f 

f31(V) :. V3 • 2V:r + Vi • Al2 f 

[x.····~] 

[• .. •··~] 
Ín{YJ :; VnH - 2vn + Y,...1 • 412 f [ X..-1 , V,...1 

1 
~] 

Pq. So 

Depende solo de tres variables • al derivar cada fwicilin respecto a cada uru de las variables se genera un 11isteaa de 
laíoru: 

:d,...., 

~rxle a. , b, , e, , d1 son datos. 

Este sisteu de ecuaciones esta representado por una aatrll tnd1agonal en 1a parte de coehcientes. OtCha matriz 
tridiaconal ha sido procesada por técnicas de nonalización-reducciOO , obteniendose fOnulaa recur11vas que resuelven 
el sisteu. 



ALIDllTIO PW LA SOWCllJI OIL SISTDIA TR!DIMllJIAI. 

l. lntrada 

2.l'rilceso 

a) Hacer : 

aJ Ecuac1ooes 

{J1:b1-~ 
/l1-1 

r. = d, - ª' )\_, 
f3• 

bl Con esto, calcular : 

Yn • f n 

3. Salida 

a) Hoatrar v1 

bl Parar 

Plg. 57 

para cada i :i: n-1 , n-2 1 n-3 , ••• , 3 , 2 , 1 



l\lg. ;:) 

ALGORITMO PARA LA RESOLUCION DE UNA ECUACION DIFERENCIAL ORDINARIA 
NO LINEAL DR 2° ORDEN , MEDIANTE TECNICAS DR DIFERENCIAS FINITAS 
HACIA ADELANTE 

l. Entrada 

al lcuacibn diferencial 

f"(xJ • e (x' f(xJ ' f'fxl] 

SI ffxJ •Y 

V": ( ( 1 1 V , V1 J 

b) Punto! extreltos del intmalo 1 , b 

entero lf ln6Ero de StJbinterv1losJ 

e) Condiciones a la frontera 

e 1•1 •o<, 

('(b) :C(a 

di Tolerancia • TOL 
Hóaero de iteraciones = NI 

e) Aprox11acJ6n inicial del vector 

2.Proceso 

a) Hacer "X•fa-bJ/n 

la:I 

11,. a+ i AX paracada i=l,2,3, •.• ,n 

b) Plantear el aiste.a de ecuaciones aplicando diferencias finitas : 

fa(vJ = v'Z - 2va + v. - Axª f 

fz(YJ = V3 - 2V2 f V1 - 4 xª f 

( .. ' •• ' la;Ja-) 

('"''· ~ 



PI¡. S9 

e} Con los valorea de x, evaluar todos los coeUc1entes de v1 en cada ecuación 

d) Calcular las derivadas de las ecuaciones t Jlvl 1 

~· -2- b•2 ('.,(x.,v0 , ~) av, AX 

.2!!!.!1 = 1 • .612 
(' ..-z(x 1 , v, , -h...:...!1.) 

()vz Ax 

~' ·2 • A1
2 f'- (x...,,v~, ·~) 

el SolucHm del sisteaa de ecuaciones mediante el 9étodo Hevton-Raphson aplicando f6r1ulas recursivas para la 1atr1z 
Jacobiana tridiagonal. 
Se resuelve : 

donde ' 

J(vJ AV•· F(V) 

AV:: V"'. V ..:·t 1 vector nuevo - vector anterior 1 
K "' no. de iteración 

iJHacerK=0 

calcular AV 

del sistaia de ecuaciones de Jtvl AV = - f(vl 
en la foraa : 

iil Evaluar P(vJ 

JlvJ 



lllJ Hacer 

t •. d, - •• t •.. 
/31 

calcular : 

.... 'f'. 

p;g, 6e 

paracadai•2 1 l 1 ••• ,n 

v.= 1.-~ 

"' para cada 1 • n--1 • n-2 , n-3 , ••• , 3 , 2 , 1 

lo que se está calculando ion incre1e11t01 de la variable irxSependiente 

iv)Sl K)<NI ir al paso J 

SI V~· ro!. ir al paso 4 

vi Hacer V= V tAV 

ir al paso UiJ 

3. sa!lda 

a) ltoltrar NI 

AV 

bJ Parar 

4. sa!ida 

a) Mostrar •Proceso ten.inado satiafactoriuente• 

AV 



DIAGRAHA DE BLOQUES DEL ALGORITHO DE DIFERENCIAS FINITAS 

ENTRADA 

V" = f (X , V 1 V' ) 

a , b 1 H 

f (a) .o(, 

f'{b) =o<.2 

TOL , Hl 

PROCESO 

x = 1 a - b 11 n .... 
Xa e 1 + 1 X 

aplicar diferencias finitas 

létodo Hewton-Raphson 

aolucil>n de aatriz tridiagonal 

SALIDA 

v, para cada i = 1,2,J, ... ,n 

Plg.61 
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2. TRANSFORHACION DE UNA ECUACION DIFERENCIAL DE 2º ORDEN EN DOS 
ECUACIONES DE PRIHER ORDEN Y APLICACION DE UN Ml!TODO DERIVADO DEL 
DESARROLLO EN SERIE DE TAYLOR 

La solución nu1~ica de ecuaciones diferenciales de orden mayor a uno mediante técnicas que redtJCetl el orden de las 
ecuaciones a priler Orden consisten en transforaar una ecuación diferencial de orden n en un si.!teu de n ecuaciones 
diferenciales de pri1er orden. 

Pira convertir una ecuaci6n diferencial gereral de 2· orden de la foru : 

y"lll • ! 1 r , Y , Y'I 

con valores a la frontera : 

y(a¡ = OC..i y'{a) ir oC.a. 

en un 1iste1a de ecuaciones de la Cona : 

con valores 11 la frontera : 

U1 (al :o<..i 

..mt&. • f1 (l.U1,U2) 
di 

le. 3.12 

le. 3.13 

Se encuentran los dos funciones u1, u2 que satisfagan Jas ecuaciones diferenciales del sistesa y los valores a la 
frontera, entonces : 

u, (lfil : y (xi 
U2 IX) : y' (11 

Con esto se obtiene el sisteu de priaer orden : 

• u, 

..!l!!J. -a_., 
di di 

~ -.11!.:. y". 111,y,y•¡. C{J,u.,u,¡ 
dx dx 

le. 3.14 

le. 3.15 

Loa 1étDdos para resolver ecuaciones diferenciales de pr11er orden son si.Jple.ente generaliZilciones de los llétodos para 
una sola ecuación CODO el método Runge-Kutta . 
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Para aproximar h soluctbn del sisteu de orden 2 de ecuaciones diferenciales de priler orden con valores a la 
rrontera: 

u', : Í1 (X,Ua,Uz) 

u"ª' = o<.1. 

en el intervalo [a • b l 
ALCORIOO 

l. ENTRADA 

a 1 Puntos extrellOS a, b 
bl nOaero de ecuaciones 12) 
e) n01ero de subintervalos lnl 
dt valores a la frontera oi.1 , °'.i. 

2.PROCESO 

al Hacer h = 1 b - a ) I n 
x=a 

bJ hacer para cada j :i: 1,2,3, ... ,n 

el IOBtrar X ' U1 • Uz 

di para cada i = 1,2. ,n 

el para j = t.2 

u,. °' J 

hacer ka.J • h r,(1,u,,u2) 

para cada i = 1, 2 

hacer pasos !el y (fJ 

t,.,. h r, (• ·+·"• . ~.u, • !'-'-) 
t:J,J. h r,(x •+·u• + ~ ,uz + F) 
k,.,J • h f,(x t h .Ua +~.a ,Uz t ~.2) 

u, • u, • t( k1.J • 2 k2.J • 2 ~.J. t ~.J) 

X :i: a ti h 

11 1ostrar x , u,, u2 
y regresar a paso (el 

gl Parar 

l.Sallda 

Hostrar las aproxiaaciones u, 111 en los 1 n • 1 1 valores de 11 para cada J' 1,2,3 ..... n 



DIAGRAMA DE BLOQUES DEL ALGORITMO DE REDUCCION DE ORDEN 

ENTRADA 

•• b • " 

~1a) • o<.1 

~·1al • o1., 

PROCESO 

h • 1 b - a 11 n 

1 • a 

x, •a+ i 
para cada ·1. 1,2,3, ... ,n 

•étodo Runge.-Kutta 

i • 1,2,3, ... ,n 

j. 1.2 

.. 
SALIDA 

u, (1J pan cada j = 1,2 

y para cada x, donde is 1,2,l, ... ,n+l 

?lg. 6' 



C A P I T U L O IV 

ELABORACION DE UN SISTEMA COMPUTACIONAL PARA EL CALCULO 
DE FACTORES DE EFECTIVIDAD Y PERFILES DE TEMPERATURA 

Y CONCENTRACION CONTRA LONGITUD EN PARTICULAS CATAL!TlCAS 

La palabra "imposible" 
no est~ en mi vocabulario. 
-------------->>> Napol~ón 



IV. ELABORACIOH DE UH SISTEMA COMPUTACIONAL PARA EL CALCULO DE 
FACTORF.S DE EFECTIVIDAD Y PERFILES DE TEMPERATURA Y 
COHCENTRACIOH CONTRA LONGITUD EN PARTICULAS CATALlTlCAS 

Pig. 6~ 

Mediante las técnicas rlUléricas tratadas en el capitulo anterior aplicMas esencial.ente a dos tipas de procesos : 

l. llllTlllUOO 

2. 11> IOOIJllllCO 

Y las cec-etrias estudiadas de partkulas catallticas. se elabor6 el siguiente Bllte.a cotpt1tacional . 

DUCR!llA DI !WJO 

UIICIO 

Ol'CIC!t TECNICA K\liElllCA 

l. Dlf. FINITAS 

2. RED. Di ORDEN 



DEFINIR 

Till • 1 

OPCIOH nro Di PROCESO 

l. ISOTIRHIOO 

2. NO ISOTIRHIOO 

3. !ERllIHAR PROCESO 

DIFINIR 

1(11 • ItCll)) 

OPCIOH nro DE CEat!TllIA 
l. !SFIRA 
2. CILINDRO 
3. PLACA 

Pi;. 66 



OIFlHlR 
'1111 ' 1111111 
CJlil • {(r,(ilJ 
flUI • llr,(!IJ 

OFCIOll mo DE 0Jl1JS!Oll 
l.11.\Dl.IL 

2. AXIAL 

fllll • Uxlill 

C31!1 = flr.(I)) 

1111! • ((r,((JI 

XINI, C(H•ll, WIN). flNtll, Al(H), B!IK! 

C!IM!, bllMI, EHNI, fl{N), V!IH), TllNI 

nm • 1111111 

GJ(il • flr.UJ) 

mu = flr.111> 

PI(. 6) 



e.~ 

r----
1 

1 
i 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
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Tlil • 111 TICllJI 

DiFIHIR , 



r- - - ----------·----
1 

1 

r---------
1 
1 

l 
1 
1 
1 

J 
1 
1 
1 

: 
1 

1 
1 

! 
1 
¡ 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

BB • fll-11 

.. 

e,, : c., / t.801 - 0.90001 

1 

~------
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Alli+ll •ce 

Bili+lJ = CC 

Cl(i+ll •ce 



r-·· 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 L _______ k 

r-----
1 
1 
1 
1 

1 
1 
1 
1 L.--------- 1: 

r-. 
1 
1 
1 

P!g. 10 

Cllk-111 / Ellk-11 

Flik-11 

Vllkl 1 illkl 



r----
' 1 
1 
1 

' 1 
t 
1 
t 
t 
t 

1 
1 
1 
1 
1 
1 
t 
1 
1 

! 
L------
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ST • ST • IJlS 1 TiKI - TT 1 

TIKI • TT 



DEFINIR 

Fllil • l txlill 
G3ill • ftr.1111 
Fitil;: f\r.,lilJ 

OPC!OH TIPO DE PROCESO 

l. lSO!!llltlCO 
2. ltO ISOTERHICO 
3. T!llltlNAR PROCESO 

OPCIOH TIPO Di GEOHITRIA 
l. ESFERA 
2. CILINDRO 
3. PLACA 

Ol'CIOH TIPO DE Dl1115ION 

1. RADIAL 
2. AXIAL 

P!g. 72 

FIN 



Dilens10Mr arreglos 

X(NI. C(NtlJ, ZIHI, W(NJ. !IH•IJ 

1 X 10 '"'9 

!s 

!e 

dH 

Plg. 73 



f- ~ ----------
: 
' 1 

' ' 1 
1 

' . ¡ 
1 
1 

¡ 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

! 
1 
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vxn 

DX/2 

DX/l 



.+ 
1 

' 
' ' ' 

1 
1 
1 
1 
1 
1 

: 
: 
1 
1 

1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

'· 1 
1 
1 
1 

¡· 
1 
1 

1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 
1 

i 
1 
1 
1 
1 

1 
1 
1 
1 

! 
1 
1 

1 
! ! Clil : Cl1-U + t kt + 2 K2 + 2 K'.J + K4 l/ó •Dll 

' 1 
1 
: Zli 1 : Zh-11 t ( Ll + 2 L2 + 2 L3 + 1A 1/6 4 DX 
1 
1 

: .. 
' ' 1 
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: 
' ' i 
: 
1 
1 
1 
1 

' ' ' : 
1 

i ¡,___ ,. _______ ,.______ 1 

TTIOJ • 111!1 CCl0J J 

TTllJ • FNTI CCfll 1 

CCi21 • [R(IJ"' CC!01 • !R!01* CC!I! 
ERlll • ERt01 

ERi01 • ERl21 
CCi01 • CCl21 

DX 

iRllltl) • C!NJ • Cs 
na= na• 1 

1'111 

ERill • ERl21 
CCfll • CCl2J 

P!g. 76 
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FACTOR DE EFECTIVIDAD 

A partir de la defln1c1on del factor de efectlvldad de particulas cataliticas : 

o de otra roru : 

10les consUJldas reales 
aoles conau11das con lils cond1c1ones en la superhcie 

rap1dez de reacción reeil\ool1sez g cat) densidad de la particula lg cat/ c1J1 .:at! Volnen de la partfcula!c13 cat! 
rapidez de reacc16n a Cs,Ts(pol/seg e catl densidad de la p¡rdcula lg cat/ ct3 catJ Voluaen de la parUculalca3 catJ 

Para cada geo1etria : 

1. 1SF1RA 

silphficanclo : 

'l 

f ftC Tlf\ "6'!r 2 dr 
'413 •r.~ ne., r.1fl 

f' f!C TI r .i dr 
r.3 nc..r.1 

Area :: 4"1fr2 

Voluten e !,1Tr> 
3 



2. Cll.lllDllO. DJFUSJCll llAlllAL 

s11pliflcanao : 

-
(°' 

'l, • _.2~.1=1,,1c"'. T"'I flw''-'-'~"'d~r~•~
r.;i ltC •. T.J1ffp JC 

S
r, 

"- • ~:::L'"!!.,,,C~TLI l.r_.d,_r -
r.• !IC..r.1 

l. CILINl!llO. Dll1JSJCll AXIAL 
IUCA. Dll1JSICll !MJDJRl!X:ICllAL 

Area = 21tr 1 
Volu1en • 1T' r" x 

1 ~ 
1i1plít1cando : 

P!g. 78 
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Mediante estas deductiones se definen las funciones Gllil y rEtil • 
Y es a qui doOOe se observa cbraaente la influencia de la geoaetria de la particula cata U ti ca sobre el factor de 
efectividad . 

BVALUACION DB TBCNICAS NUHBRICAS 

TECNICA DE DIFERBNCIAS FINITAS 

Para la técnica n6-erica de diferencias finitas, aplicada a la soluc16n de la ecuaciOn diferencial ordinaria de segundo 
oroen, &e requiere dividir el intervalo IX. , ~ ) en " pequeños subrntervalos. 
Para tener el teJor valor de H que es el valor que le de al létodo tanto precisión COIO rapidez, se efectuaron varias 
pruebas , donde se 1odificó pn1ero el valor de 1 y e1espuél la ecuación de rapidez de reacción, para uboa procesos, 
isotéraico Y no isotéraico. El ae1or valor de M resultó ser tse, que es un nó.tero 111y graOOe puesto que representa el 
nbero de ecuaciones algebraicas no lineales a resolver en un sistema de ecuaciones simultAneas, y en consecuencia el 
proceso es relativa.ente lento 110-50 1in. I , si se eo1para con la rapidez noraal de resoluc10n de probleaas ordinanoa 
en un ucrocoaputador. se buscar6n 1etodos de convergencia que acelerarAn el proceso , pero realaente no se obtuvieron 
grandes logros porque para algunos casos se a\llentaba la rapidez y en otros era contraproducente. 

El progrua funciona pero su desventa1a es el tle9po que tarda para resolver un probleu. 

TECNICA DE REDUCCION DB ORDEN 

ll létoclo de reducciOn de orden es definitivaente ILis rApido que el de diferencias finitas y se tiene 1.ayor prec1s1ón, 
esto es debido al propio 1étodo, que está basado en el létodo Runge·f.:utta de cuarto orden y el OOtero de subintervalos 
no requiere ser 1uy grande. El 1e1or valor de M fué 16, el ndaero de 1tcrac1ories es 9e11or y por lo tanto se tiene un 
error de redondeo 1As baJO, la alta rapidez del létodo respecto al de diferencus finitas se debe a que iJl !isteaa <le 
ecuaciones consiste de sOlo dos ecuaciones. Sin etbargo la técnica pierde estab1hdad para valores altos de calor de 
reacción treacciOn exotér11ca o endotér11ca) por lo que fué necesario adicionarle un paráletro de a1uste que considera 
la cantidad de calor absorbido o li.berado !OH Rpl . 

sea f una functOn continua dependiente de e y T , y sea T una función continua dependiente di: C , esto se expresa 
COIO: ftC,TlCJ) 

lediante el desarrollo en sene de Taylor: 

11c,n • r •• 1..L l de • 1..LI .aL de 
~e ~r ~e 

IAI 

Nn omr 
BIBUOTfCA 



la función energía es : 

y s1 se define K'::: K.•~ 
T1 - t. 

Resolviendo la ecuación IAI : 

0: l. IC1 - c.¡ • [ ft - t. t K' (í 1 - t.¡) C - C. 

e., t. e, - t,é.- 1, c.+ r_,,é. - K'fa c.+ K'f. c.+ [r. - c.• K' tr. - f.~c 

C s f. Ct t K'f• C. - f, C.. K'f, e 
f. - le + K' 1!1 - f•J 

e = < 1 • K' 1 r. c. - r. e, - K't. c. 
r, - t.+ K' lf, - r.1 IBJ 

K' es el parhetro adecuado para acelerar la convergencia del létodo a la solución bl.llcada. 

K' es un parA1etro que depende del calor generado o absorbido por la reacciOO defirudo coao OH Rp do1ide : 
00 calor de reaCG16n 
Rp rapidez de reacción 

Plg. !lll 

Con el obieto de encontrar la dependencia de K' con OH Rp se tiic1eron nuaerosas corridas del progra1a encontrándose una 
ecuaci6n de tercer grado que relaciona el calor generado o absorbido con K'. 

Sin e1bargo no ue1pre es conveniente utihz.ar el valor de K' generado con la ecuación , para valores de K' 1ayores a 2 
el valor calculado de h concentrac16n se aleja de la solución, por lo que se controla el valor de K' a 1 y cuando la 
diferencia entre el valor calculado par el 1étodo nulénco v el real ya es 1uy pequeño (del orden de iUHCal. K' se 
hac.e igual a 0. Con esto se logr6 opti11zar el t1e1po de traba10 de 1Aqu10a para llegar a la solución con un error 
absoluto 1hi10 de 9.0ee1Cs. 

Por otro lado el programa requiriO de un a1uste para los tlPoB de proceso no isotér11co, texotéraico y endotér11coJ 
a1hc1onandose un factor ve que corrigiera el valor de la concentración en el centro de la particula. rara reaccíón 
e1otéu1ca ve es igual a 11~15 y para reacción eMot~r11ca el valor de ve es 1. 
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PROGRAMA PARA EL CALCULO DEL PERFIL DE CONCENTRACION Y TEMPERATURA 
DENTRO DE PARTICULAS CATALITICAS DE GEOHETRIA DEFINIDA 
TECNICA DE DIFERENCIAS FINITAS 
LENGUAJE APPLESOFT BASIC 

lll!e PRll 3: PRINT : CLEAR 
1i18 OOSUB 2928 
1128 H0!!1i : VT/Jl 1171: HT/Jl 1191: l'RlllT "ELIJA SU OPC!Clt Y PlllS!Clti 'RmJRll•: VT/Jl 111 
1138 l'RINT • .. ,....,,.., • .,,.. • .,,.,., ••• ,..,...,.,. ••••• .., ••••• ,. •••• .., •• ,.,.,...,.,..,, .. 
11!48 l'RINT CllRll 71: PRINT "CALCULC DEL PERFIL Di COHCOOl!ACIOH Y !EHPEllATURA DEHTll:l Di IJllA PAR!ICUL.I CATALITIC.I 

Di GEOHETlllA DEFINIDA." 
me PR!NT •,,..,.., ................................................. ., .......... ., ........ ,. 
1061 PR!NT : HTAB 1211 : PR!HT • » 1 Ol'CIOll TIPO DE GWtETR!A e«": PRINT : l'R!HT 
1871 Ali • "l. ISFERA 2. CIL!NDR03. PLACA " 
108ll FOii I • 1 TO LEH IAISJ STEP 11 
11!9\l PRINT Sl'C( 291; tl!DI (All,l,111: JIKX! l 
uee Al = 1 
1118 VT/Jl IAI • 101 
!121 l'R!llT SPCI 291:: !HV!RS! : PR!NT H!DI IAll,AI • l1 - 18,111;: HOllH.\L 
1138 GiT A21: Pli!NT : VTAB IAI • 181: PR!NT SPCI 291; H!D$ IAll,AI ' 11 - 11,lll:lll'l • ASC IA21l 
1140 rr O!'!. , 13 Tl!ilf coro !190 
use IF 01'1 1 SI OR 01'1 ' 49 l\IE!I COTO !118 
!160 A2 • VAL 1 CllRI 101'1)) 
1178 !F A2 • 0 TIIEH COTO 1190 
1188 Al • A2: COTO 1111 
1190 OH Al COTO 1200,1261l, 1440 
1200 HOH! : PR!NT OIRll7): HTAB 125): lHVERSl : PRINT "PAR!ICllLA ESYiRIC.I";: NOllHAL 
1210 PR!NT: PRINT: H!/Jl 1131: PR!NT "LA ECUAC!OH A RESOLVER ES Di LA FORMA:": PR!NT: HTAB 115): PR!NT "C'+ 2/X'C'

Op/De'FIC, TI • 8 " 
1220 FF1 • "DiF fN 11111 • 2/Xl!I" 
1230 JJI • "Dif FH G31!1 • FHF21!1'Xl!l'2" 
1240 Fii • "DiF FH FEl!I • 3'WIIJ/IFHl21!1'X1!1'31" 
1251 COTO 1490 
1260 HOH!: PR!NT CllRll7l: HTAB 1271: lHVEllSE: PR!NT "PAR!ICULA C!L!NDR!CA": NORMAL 
1278 VT/Jl 1171: HTAB 1191: PR!tll ."ELIJA SU OPCIOll Y PRES!OllE 'RETURH': VTAB 131 
1280 PRINT : PRINT : HTAB 12Sl: l'R!NT "« OPCll»il PARA Dil1JS!OH »": PRltll : PR!NT 
1290 811 • "l. PllEIXll!HA RAD!AL2. PREDOH!NA AXIAL 3. OTRA GEOH!TR!A ": !'O!! 1 • 1 ro LEH IBllJ STIP 19: PR!NT SPCI 

261; NID$ 1811,1,191: NiX! 1:81•1 
1JOO me 181 , 11 
1318 PR!NT SPCI 261;: !NVEllSE: PRHI! HID$ 1811,BI '19 - 18,191;: NORMAL 
1321 Gil 021: PR!NT: VTAB IBI • 71: PRINT Sl'CI 261; H!D$ IBll,BI' 19 - IB,!9l:XI • ASC 102$1 
1338 11 XI • 13 Tili!I 1378 
1348 IF XI > SI OR XI < 49 Tili!I 1300 
1350 B2 • VAL 1 CHRI IXll 1: !F B2 • 8 TIIEH 1378 
1360 BI • 02: COTO 1300 
1379 OH 01 coro lJlll, 1448, 1020 
1388 HOHI' PRINT O!Rlill: H!AB 11SI: lHVEllSi' PR!tll "PARTICULA CILIHORICA .DIIUSIOH RADIAL": JIORJIAL 
1390 PRINT : HTAB 1151: PR!NT "LA ECUACIOH A RESOLVER ES DE LA FORMA :": PRINT : HT/Jl 117): Pi!HT "C't 1/ll'C' -

Op/Der'FIC.TJ • 8" 
1400 FF1 • "DEF FH Fll!I ' l / Xtll" 
1418 JJI '"DiF FH Gll!I 'FHF21IJ'Xl!I" 
1420 Fil• "DEf FH FEIII • 2'WllJ/lfNF21il'Xlll'21" 
1438 coro 1490 
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1"0 ~ : PRIHT CllRll71: HTAB 1191: IHVERSE : PRIHT "PARTICULA CILIHDRICA .DlfUSIOH AXIAL": HTAB !SI: PRIHT" o 
PARTICULA EH FORltA Di PLACA .PREOOHINA DlfUSIOH UHIDIR<CCIOHAL": HORJtAL 

1450 PRINT: HTAB 1151: PRIHT "LA ECUACIDH A RESOLVER rs DE LA roRJtA :": PRIHT: HTAB 1191: PRINT ·c•. Dp/Dea'FIC,TI 
'0 .. 
1460 FF1 • "DEF FN Fllli • 0" 
1•70 JJS • "DEF FllG31li•FNF21 ll" 
l48U FES • "DEF fl<FElll•WIIl/llXN-X01'FHF21111" 
1490 PRJNT : PRINT "OOHOE:": HTAB lllJ: PRIHT "C: CONCEHTRACIOH"; SPCI 10J;" (variable dependiente¡": HTAB 111): 

PRltlT "T = TEMPERATURA": SPCI 131 ;"!variable dependtentel" 
IS00 HTAB 1111: PRINT "X• LONGITUD CARACTERISTICA !variable independiente!": HTAB {ISJ: PRIHT "ES LA DISTANCIA !HTRE 

LA SUPERFICIE DE LA PARTICULA Y SU CEHTRO": HTAB llSJ: PRIHT "GEQ!ETRICO. Para cada ¡eooetria:": PRIHT 
1Si0 llTAB llSI: PRIHT "al !SFERA"; SPC! •01;"X •RADIO" 
1S20 HTAB llSI: PRIHT "bl CILIHDRO"; SPCI lSl;"I.Difusion Radial"; SPCI 6J;"X' RADIO": HTAB 1•11: PRIHT "2.Diluston 

Alial"; SPCI 71 ;"X • ALTURA/2" 
1530 HTAB llSJ: PRIHT "el PLACA"; SPCI '1J;"X • DIHl:HSIDll/2": PRIKT : HTAB 1101: PRINT "Dp • DEJISIDAO Di LA 

PART!CULA": HTAB 1101: PRIHT "De. commm DE DlfUSIVIDAD EFECTIVA" 
15'0 HTAB l&J: PRlNI "FIC.TI • FUHC!llff Di C Y!"; SPCI SI;"! rapidez global de reaccion ¡•, HTAB 1251: IHVERSE 

PRINI "··> OPR!lt.\ CUALOOIER l!CLA";: GEi AXI: HORIW. 
15S0 HOME , PRIHT CHRl171: POI(! ~.30: IHV!RSE : PRINT "SISTEH.\ DE UHIOAD!S": HORllAL 
ISW PRINT ' PRIHT. rsn PROGRAllA PUEDI UTILIZARSE COH CUALOOIER CONJUNTO DE UNIDADES.": HTAB !SI: IHVERSi 

PRIHT "SOLO SE LE PIDE, OOE SEA OO~SISTEH!E, ";: HORIW. : PRIHT " PUEDE DAR SUS DATOS, POR EJEMPLO:" 
1570 PRINT Sf'CI 19);"!--------!---------------!---------------!": PRIHT SPCI 19J:"!Variablel Sisteu C.C:.S.! 

Sistema Ingles!" 
1580 PBINT SPCI 191;"!--------!--------------·!········-------f": PRIHT SPCI 191:"1": SPCI Jl;"C": SPC! •l;"I"; 

SPCI Jl;"g10I/c1'J"; SPCI JI:"!";" Iboo!/lt'J ";"!": PRIHT SPCI 191;"1····----1···-----··-----1------·····----1" 
IS90 PRIHT SPCI 191;"1"; SPC! ll;"X"; SPCI 41:"1"; SPCI 6l;"c1"; SPCI 71:"1"; SPC! 6J;"ft": SPCI 71:"1": PRINT SPCI 

19);"!--------1---------------!---------------!" 
1600 PRIHI SPCI 191;"!"; SPCI Jl:"Op": SPCI 31;"!"; SPCI 41;"g/co'l"; SPC! 51;"1"; SPCI 4l;"lb/ft'3"; SPCI 41;"1": 

P!llHT SPCi 191 ;"l········l··············-l-····------·---1" 
1610 PRIHT SPCI 191;"1"; SPCI Jl:"De"; SPCI 31;"!"; SPCI •l;"c1'2/s"; SPCI SI:"!": SPCI •l:"ft'2/s": SPCI SI;"!": 

PR!NT SPCI 191;"1-······-l··············-!-············-·I" 
1620 PRIHT SPC! 191:"1"; SPCI ll;"Ts"; SPCI 31:"1"; SPCI 61:'"K": SPC{ 71;"1"; SPC{ 61:""R"; SPC! 71:"1": PRIHT 

SPCI 191:"1--------!---------------!---------------1" 
1630 PRIHT SPC{ 191;"1"; SPCI Jl;"Ke"; SPC! 31;"1": SPCI 21:"cal/co.s'K"; SPCt 31;"1": SPC! 21;"Btu/ft.s"R": Sl'C{ 

JI;"!": PRINT SPCI 191:"!-·------1-------··------!----------··---1" 
16•0 PRIHT SPCI 191;"1": SPCt 31;"DH": SPCt 31:"1"; SPCI Jl;"ca!/gooi": SPCI •l:"f": SPC{ Ji:"Btu/lbool": SPCt 

31; "!": PRIHT SPC( 191 ;"!--------!-------···-----!---------------!" 
1650 PRIHT SPCI 191:"1":" f!C,TI ":"'": SPCI Jl:"g10I/g.s": SPCI •I:"!"; SPCI ll;"lblol/lb.s"; SPCt 21;"1": PRIHT 

SPCI 191;"!--------1---------------!---------------!" 
1660 JITAB 1251: !HVERSE: PR!HT "··>OPRIH.\ CUALOOIER l!CLA";: GE! AXI: HORH.IL: OH R COTO 18•0,1690,2980 
1670 11C1!E : PRIHT : VTAB 1241: INVERSE : PRIHT "SEA CllffS!ST!HTE Cllff LAS UNIDADES DE LOS DATOS A INTRODUCIR";: HORltAL 

: PRIHT : VTAB 131 
1680 PRINT "AHT!S DE INICIAR EL PROC!SO OE CALCULO, UD., SUHINISTRARA LA FUNCIOH DE RAPIDEZ DE REACCIOH, DICHA 

l'llHCIDH LA ESTRUCTURARA: " 
1690 PRINT : PRINT : PRINT "al SI EL PROC!SO ES NO ISO!ERHICO EH FUNCIDH DE e· y t:mo, SUBINDICADAS ": PR!Hl 

!CIIl,Tilll" 
me PRIHT : PRIHT "bl SI EL PROCESO ES ISOT!RHICO, SOLO ¡¡¡ FUNCIDH DE Cill ";CHRll71' PRIHT : PRIHT ' IHVERSE 

PRIHT "TECl.iE LA FU!iClOH !Tenga cu1dado con los parentesisJ:": HORHAL : PRlNT 
1710 INPUT "FIC,11 • ";FI 
1128 HOME : POI([ 32,2S: POI<! 33,•0: VTAB !SI: IHVERSE : PRINT "VERifIOOi LA ECUACIDH Di RAPIDEZ": NORJtAL : PRIHT 

PRlHT : PRIHT "FIC, TI • ":FI 
me VTAB 1181: PRIH! "l!STA DE ACUERDO? 51/HO ";: INPUT "";WI: IF ws' "HO" THEH ooro 1670 
1740 IF WS 1 1 "Sl" THEN COTO 1730 

1750 TEXT : CALL 1002:DI, CHRI 1•1: PRIHT: PEIHT : PRIHT Dl;"DPEJI fUNClllff": PRIHT Dl;"DELETE l'llHCIDH" 
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me PRlHT ll$;"0Pi!t f\INCJ(JI": PRIHT ll$;"11RITI FUKCION": PRlHT "ln0 D!r Fii F2(1J.';Fl: PRlHT "1788";Ffl: PRJHT 
"1790";JJI: PRIHT "180e";FEI: PRlHT '1811";TS;":ot.";01: PRlHT "RUH me•: PRIHT Dl:"CLOSi MClal"; PRIHT Dl:"!XEC 
MC1(JI": i!tD 

1711 DEF Fii íZll J • Cll l 
1781 DEF Fii Flill • 2 I XIII 
11% DEF FH G3111 • rH í21li ' X(I' ' 2 
11100 DEF Fii íEill • 3 ' Wlll I t Fii Fllll ' XIII '31 
1818 OH flf llll • 1'01 • 1 
1820 H •lit: DIK X!Nl,ClH • 11.WlHJ,TIH • IJ 
1830 DlK AlJKl. BllHJ,CitHJ ,DitHJ, !llKJ.FllHI. VItKl, TIINI 
1848 OOIE : PRlHT CHRS(7): PRIHT " LOS PERFILES DE COltCEHTI!ACIOOS Y Tl:Kl'!RATURAS Dt iL lNTl:Rlllll DE LA 

PIJITI-CULA , SE DESCR!Bilt COlt RESPECTO A LA DIRECCJDK DE DlFUSJOJt X • EJt DOJtDE X ESTADEJITRO DiL INTERVALO 1 X9 , lllt 
J.' 
!Bit PRIHT : !'!UH! : PRlHT 'lllt i5 UN PUHTD SOBRE LA SUPERl'lCIE Elm:EKA DE LA PARTICULA .": PRlHT : PRIHT "X0 ES UN 

Pfl1ITO i1t iL IHTillIOR DE LA PARTICULA . " 
1866 PRIHT : PRlllT "X0 ES UN PUHTD ilt iL IHTERIOR DE LA PAR!lC\JLA .": PlllllT : HTAB 1131: lllVERSE : l'lllHT "lllt 1 X8 •• 

'"" llORHAL : PRIHT ; FRlHT : PR!HT "X8 • 8 REPRESEllTA iL Cilt!RO DE LA PARTICIJLA .• 
1070 VTAB (211: PRIHT "--• OPR!HA "" lllVERSE: PRillT "!ETURN';: NOR!UL: PRIHT" PARA COJtTJNUAB": PllillT "--1 OPRIHA 

";: lllVERSE: PRlHT " 1";: llJllHAL: PRIHT 'PARA i!R!FICIR UNIDADES';: Gil 1.$: lF A5C (7.11•42TKiltR•1: GOTO !llt 
11100 IF A5C 11.$1 < 1 13 nlilt GOTO 1840 
1896 /IOJtE: PRlllT CHRll7J: VTAB 1221: JllVERS!: PRillT "SEA COJtSISTE!IT! COlt LAS UNIDADES DE LOS DATOS A lllTROOllCIR": 

HORHAL 
1906 PRlllT "--1 OPRIHA ";: IllVERSE: PRIHT "AET\JRN";: OORHA!.: PRIHT "PARA COJtTINUAB": PRIHT "--1 QPR;HA ";: JKV!llSi 

: PRIHT ••• ,, OORHAL : PRIHT • p¡p_, VilllílCAR UNIDADES";: Gil 1.$: Ir A5C 17.ll • 42 TKilt R • 2: ooro lllt 
1910 lí A5C 11.$1 < > 13 nlilt GOTO 1890 
1928 VTAB ll l: PRIHT : lllVERSE : PRIHT "DATOS DE ENTRADA PARA LA PARTIC\JLA CATAllTICA";: HORHAI. 
1938 me 181: HTAB 131: PRIHT "COllCEJITRACIOll EH LA SUPERFICIE DE LA PARTICULA';: HTAB 1&31: INPUT "Cs• ';CS: FOR D. 

2 TO&: IF CS < 10 ' 12 - DI nlEJt HEXT D:D • 15 
1940 PRlHT : PRINT 
191t HTAB 131: PRlHT "PRDPllllClOllE LOS l'UHTOS EXTRE!l'.JS X0 Y xn Di LA PARTIC\JLA": HTAB 131: PRlllT "DOJtDi Si VALUARA EL 

PERFIL Di COltC!HT~•CtOH ";: IF Qi • 2 THilt PRIHT "Y TD1PERA!URA"; 
1%0 PRlllT: VTAB 1111: HTAB 1631: IHl'UT "X0• ";XO: HTAB 1&3): IHPUT "XH• ";XH 
1978 PRIHT: PBlHl: HTAB 131: PRIHT "DENSIDAD Di LA PAR!lC\JLA";: HTAB 1&31: INPUT "Dp• ":OP 
1988 PRIHT: PRIHT: HTAB (3): PRillT "DIFUSIVIOAD ilECTIVA ";: HTAB (631: IHl'UT "De> ";DE 
1990 1m : FOKE 32,25: POK! 33,33: VTAB ti): IHVERS! : PRlllT "VERIFIOUE SUS DATOS": llORHAJ. 
2ee0 PRIHT : PRIHT : PRINT "Cs • ·";CS: PRlHT : PRIHT "X0 • ";XB: PRIHT , PRIHT "lllt • ";XH: PRIHT : PRIHT "llp • ";OP: 

PlllHT : PRillT "l>l ' ":DE 
2010 VTAB 1201: PRIHT "l!STA DE ACUERDO? Sl/HO ";: INPUT "";WI: 1F WS • "i!O" n1i1t GOTO 1090 
2020 IF 111 e > "SI" GOTO 2010 
21!30 TEJIT : IF X0 • e nlEJt X0 • 11 - 8 
21!40 DEF FH DIXI ' IHT IX • 18 • D > 0.51 I IHT 118 • DI: IF XH ' 0 A!iD X8 l e nli!t lllt ' X0:X0 ' 1.i - 8 
me IF 01 • 1 rnEti ve • 1: GOTD 2110 
~ JF01•2THE1i GOSIJB29B0 
21!78 HONE : P<JllE 32,25: IQ:E 33,33: PRIHT : IHV!RSE : PRINT "VERIFJOUi SUS DATOS": HORHAL 
2880 PRIHT : PRlHT : PRIHT "Ts • ";TS: PRlHT : PRINT "Re • ";Ri: PRIHT : PRIHT "dH • ";00 
21l9B VTAB (18): PRIHT "lESTA DE ACUERDO? SI/NO ";: IHl'UT "";WI: Ir WI ' "NO" rnilt GOTO 2060 
2100 IF WI e > "SI" GOTO 2890 
2110 TEJIT : 1Rl1E : lllVERSE : PRlHT " ESP!lli UN /UIIllTO POR FAVOR .....•. ";: llORHAJ. 
2120 ONERR OOTO 31l9B 
2130 C(H • 11 • CS:TIK • 11 • TS 
21<8 XX• 00 ' FH F2IH < lJ:KJ • •.7747J.102! - 3 • XX - 4.8321"97! - & •XX' 2 • 8.559119141 - 18 'XX ' 3:KJ 

ABS !XJJ: 1F KJ 1 2 nli!t XJ • 1 
me X(8) ' X8:XIHI • XH:Cl0) ' es •• l:C(HJ • es 
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2161 DX. IXIH) - x1011 I H:llC. ICINI - c1011 I H 
2170 Tl81 • FH TICl0JI: FOR I • 1 TO N:Xlll • Xl8J • 1 'DX:Cill • C{0J • I ' llC: IF ~ :2 THEH Tll I • IN TIClllJ 
2188 NE)(T l 
2198 Dif FH flll • Cll • 21 - 2 'Cll • IJ • Clll • fN fl([I ' ICll • 11 - Cllll ' DK - DP / DE' OK' 2 ' FH 

12fl) 
me H. H. 1: VTAB I: IQ(E 36.55: PRIHT "INICIA ITE/!ACIOH No.";H;CHRSl7l: VTAB 12: PRIHT "IWl!lfJ ERROR PiliHlS18LE 

";: lHVERSE: PRIHT CHR$ 1271;"2"; CHRI 1241;: lllllMAL: PRIHT" C(N)·Cs"; CHBI (27);: l!IVERSE: PRINT "Z"; CHRI 
12";: l<ORHAL: PRIHT • < •";.illllll 'CS;"" 
2210 FOR 1 • 1 TO H - 1 
2220M• FlllU-1) 
22Ji IORJ>l-ITOl.J 
2l48 C(JI • 1.001 ' C(JI • 8.-1 
2250BB• FllFll-11 
226'1 ce ' (Bll • MI I (.011 • CIJI • 0.llllOOll 
2270 IF J • l • 1 TilEH Altl • 11 • ce 
2286 rr J • r mEH e¡¡r • 11 • ce 
229;! IF J • t • 1 TilEH Clll • 11 • ce 
2300 C(Jj • CIJJ / 1.011 • 0.eooe1 
2318 NEXTJ 
2328 0111 • 11 • - M 
2ll0 NEXT I 
2348 81111 • • l:Cl(ll • 1:01111 • CIBI - Clll:CllNI •e 
lJS0 E!(l 1 • 81(1) 
2368 11111 • OlllJ / EWI 
2370 FOR K '2 ro H 
2Jll0 EllKJ • BliKJ • WIKI ' CllK - IJI / EllK - li 
2J!l0 FJIKI • D!IKI I lllKJ - AllKI 1 EllKI ' FIIK • 11 
2'8e HEXT K 
2410 VllH • 11 • FllNI 
2428 FORK•N·ITOlSTEP ·I 
me Vl(K • 11 'FIIKI - Cl(K) • VllKI I El(KI 
2448 HEXT K 
24585Xd 
2468 FORK=8TOH-1 
2470 SX • ABS IVIIKll • SX 
2480 HEX! K 
249;! VTAB 15: llfVERSE: PRIHT "IRRO!I DI catCDIT/!ACIO!I,";: l«lllMAL: PR!HT" ITE/!ACIO!I ";H;" • "; FH D\SX);" 
2500 !F sx , • e.ootl • es COTO 2560 
:1.510 ST ' 0: FOR K ' 8 ro H • 1 
:1.520 CiKJ • CIKI • VllKI: IF OX • 2 lllEH rT • FH !IC(Kll:ST • ST + AM <TIKI • TTl:rtKI • TT 
25l8 HEX! K 
2540 IF oi. 2 TilEll me 17: IHVfüi: PR!Nl "ERROR EH !EllPE/!ATURA, ";: HOllHAL: PRIN!. !lERACIO!I ":H;" • "; FH 

DISTI;" • 
25s0 ooro zzee 
~ JtX • Xl01:HT • llll:llC • C(01:lll • !101:Xlf • Ki81:CK • CIBJ: FOR 1•1 ro H: IF CH< C\ll lll!lf C!I • Cill 
:1.570 11 Tl! < TllJ Tl!Ell 111 • Tlll 
258\l !F Jllf < XIII !HEH Xlf •XIII 
2591! lf lfC > Cill TH!H llC • Cfl) 
2!.00 IFH! > lill THEHHT • 1111 
2610 11 JtX •XIII !llI1i HK •XIII 
2628 N!KT 1 
2610 D : 4 

2640 PRIHT CHRllll 
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me - : POKE 36,20: lff'IERSE : PRIHT "PERFIL IHTERMO DE COOCOORACIOllES";: IF 0% • 2 11lilf PRIHT • y 
rEHPERATIIRAS"; 
266e NOllHAI. : PRIHT : Pl!INT S!'C( 17);"1-----------------------!-------------1";: IF D% • 2 lllilt PRINT 

'"-------------!", 
26711 PRINT: PRIHT SPC( 171;"!!.00GITI/D CA!IACTll!lSTICAICOOCEHTRACllXf!";: IF D%' 2 TIIEll l'lllNT" !EHPERATURA 1"; 
268e PRINT : PRINT SPC! 171:"1": S!'C! Bl:"X/i!Jlax": S!'C! 91:"1";" C/C.ax ";"I";: IF D% • 2 lllilt PRINT " 

T/flax ";"!"; 
26!1e PRIHT : PRINT SPCI 171 ;"!-----------------------1-------------1";: IF D% • 2 TIIEll l'llINT "------------1"; 
271lil PlllN! : FOii I • 8 TO H - l STEP !HT llH - l) / 61:L% • LEN ! S!B$ ! FH D!X!IJ / XHlll:D • 6:LU • LEll ( STR$ 

! FH D!C!li / Clllll:D • 4:M • LEN 1 STRI ! fH D!T!II / !Hill 
2719 PRINT Sl'C! 171;"1"; Sl'C! (23 - LU / 2 •e.SI; FH D!XllJ / XHI; SPC! !23 - LI) / 21;"1"; Sl'C( (13 - LLIJ / 2 + 

0.S);:D. 6: PllIHT FH D!C(IJ I CllJ; Sl'CI (13 - LL%1 I 21;"!";:D. ,, Ir 0%. 2 lllllf PRIHT S!'C( (13 - 0%) / 2. e.Si; 
FH D!TUI /!Mi: SPC! 113 - Mi / 21:"1"; 
me PRINT: PRINT SPC! 171:"1-----------------------1-------------1";: IF 0%. 2 TI!Ell PlUN! ·-------------1"; 
273il PRINT: M!llT I:L% • LEll 1STRI1 FH DIX!HI / XHllJ,D • 6'LL% • LEN 1 STRI ( FH D!C(HI / Clllll:D • ;:0% • LEH 

! STB$ ( FH D!T!HI / 111111 
me PRIN! SPC! 171:"!"; Sl'CI 123 - Ui / 2 •e.SI: FH DIX!HI / XHI: SR:! 123 - Ui / 21;"1": SPC( (13 - LLIJ / 2 + 

e.SJ;:D • 6: PRIHT FH "'C!HI / Clll: SPC! 113 - LL%1 / 21:"1";:D • 4: IF 0% • 2 TI!Ell PRIHT SPC( !l3 - MI/ 2 +e.SI; 
FH D!Tlll / 1111: Sl'C( 113 - Mi / 21:"1": 
2758 PlllN!: PRIHT SPC( 171:"!-----------------------1-------------1";: IF 0% • 2 TIIEll PRlN! "-------------1" 
276e RP • ! FH C3!HI • FN G3!011 / 2 ' OX 
me FOii 1. 1 TO H - l'RP. RP' FN G3(ll • DX: Hm l 
2780 MINI • RP 
27!1e YTAB (23): llTAB (2111: IHVERSE: PRINT "--> OPRIHA CUALOOill! TECLA";: HORHAL: GET AXI 
2Bllll Hall:' PBINT CllRl(71: VTAB 151: llTAB (SI: PRINT "FACTOll DE EFECTIVIDAD h' PARA LA PARTICULA CATALIT!CA IVALUAIIO 

aBl: ": HTAB C28): PRIHT "I rapidez observada/ rapidez en la superficie)": PRilfT: PSIHT: HTAB (38}: PRllft • n = '"; 
FH FE!HI 
2819 VTl.B (211: PRINT "--> OPRIHA ";: IHVERS! , PHIHT "'R!TURR ";: HORJW. : PRIHT "PARA IXXfTINUAl!": PRIH! " --> 

OPRIHA";: INYERSE : PRIN! "T":: HORHIJ. : PRINT "PARA REGRESAR A TABLA DE PERFIL DE COHCOORACIOll " 
2820 PRIN! "··> OPR!HA ";' lff'IERSE : PRIHT "!Se":: NOPllAL : PRIH! " PARA lfOl)!FICAR DATOS PARA LA HISHA PAR!ICULA Y 

EC. DE RAPIDE2" 
2830 PRINT "--> OPRIHA ":: IHVERSE : PRINT "R":: NOHJW. : PRIHT .. PARA CORRER NUEVAHOO! EL PROORAHA ":: GET 2$: IF 

ASC cm • a; 11lilf coro 2630 
28'9 IF Is: 12$1 • 27 TIIEH COTO 189e 
2858 IF Is: 12$1 • 82 TIIEN COTO ll!OO 
2B6e IF Is: !UJ < ' 13 TIIEN ooro 2810 
2870 HF • 0%: DIN HYl!2J:HY$11) • "CONCEHTRACIOl</COOC.HAXIHA":HYl!21 • "TEHPERA!URA/TillP.HAXIHA":HXI • "LOllCITUD 

CARACTERISTICA" 
288e 0$ • l11R$ (4J: CALL 1002: PRIHT : PRIHT Dl:"OPEN DA!OS": PRINT 0$;"1/RITE DATOS": PRIHT H • l;",";HF: PRIMT HXI: 

FOR J • 1 !O ffF, PRIHT HYllJJ: Hm J 
28!1e FOR ! •e TO H: l'lllHT FN D!Xlll / IOJI: PRIHT FH OIC(!J / CHJ: IF D% • 2 THEH PRIHT Fil D!T!ll /!MI 
2!1e0 NEXT 1: PRIHT D$;"CLOSE DATOS": PRINT D$;"RIJH PLOT/HIHillOS" 
2910 EHD 
2920 HC»IE: ll!AB !ISI: lff'IKRSE: Pll!N! "FAC!OR DE EFECTIVIDAD OE IJHA PAR!ICULA CA!ALI!ICA":CHRl(71: HOIIHAL: PRINT 

PRIHT ' llTAB (IS)' PllINT "OPCIOI< rrro DE PROCESO :": PRINT ' H!AB (301' PRINT "l. ISOTERRICO" 
2930 HTAB (301: PRIHT "2. NO JSO!ERHICO": H!AB 1301: PRIHT "3. TERRINAR PROCESO": PRINT: PRINT: HTAB !301: INPUT 

"l«).DI OPCI!lf : .. ;Ol: lF Ol ) 3 OR os ( 1 THEN coro 2920 
29'8 Dlff Ll!ll:L$(01. "PROCESO ISOTERHICO",L$(1J • "PROCESO HO ISOTERRICO": 00 D% coro 2958,2969,2970 
2950 TI • " DEF FHT!ll• l": RE!URR 
296e TI • "DEF FH l!ll• TS • DE/ME'llH'!l-CSI": RETUR!f 
2970 HC»!E: VTAB (12): HTAB (191: lHYERSi : PRINT ........... PROCESO TERMINADO 11"""1";: NORMAL ; PRIHT: coro 

2910 
2988 HOl!E, PBINT CHJlll7J, VTAB I~¡¡, IHVERSE, PRIH! "5EA CONSISTENTE CON LAS IJHIDADES DE LOS DATOS A IHTRO!JUCIR": 

HOllllAL 
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2991! PRINT " •• , OPRIHA ";: IHVERSE: PRIHT "RfTllRH";: HORHAL: PRIHT" PARA <XWTIHUAR": PlllHT "--• OPRIHA ";: IHVERSE 
: PRIHT "'";: HORHAL: PRIHT "PARA VERIFICAR UlllD/JliS";: GET !$: IF A5C IZll • 42 THiH R • 3: OOTO 1550 
3098 IF ASC IZIJ < > 13 TI!EH COTO 2980 
3018 VTAB 111: PRIHT: IHVERSE: PRIHT "DATOS DE EHTI!ADA PARA PROCiSO NO ISOllRl!ICO";: HORHAL 
3828 VIAB !BI: HIAB 131: PRIHT "IEHPERAIURA EH LA SUPERFICIE DE LA PARTICVLA";: HIAB 1631: !HPUT "Is• ";IS 
3038 PRIHT : PRIHT 
3048 PRIHT: PRIHT: H!AB 131: PRIHT "COffOUCllVIDAD TERl!ICA EFECTIVA DI LA PAR!ICUl.A";: HIAB 1631: INPUT "K .. ";KE 
3858 PRINI: PRIHT: P!llNI : HIAB 131: PRIHT "CALOR DE REACC!DH ";: HIAB 1631: INPUT "dH• ";lll 
3068 !F SCff 1~11 • 1 l1!EH ve • LE - 15 
3010 ¡y SGH 1001 ' - 1 llllJI ve • 1 
3088 REIURH 
3898 ff()fE : IHVERSE : PRINI "ERROR EH SUS DAIOS • REVISE!.OS r CORRA DI HUEVO El. PllOORAHA": HORl!AL 
3198 YTAB 1231: PlllHT "--> OPlllHA CUALQUIER TECLA PARA EHPEZAR OTRA VEZ";: GET Alll 
3118 COTO 1000 
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PROGRAMA PARA EL CALCULO DEL PERFIL DE CONCENTRACION Y TEMPERATURA 
DENTRO DE PARTICULAS CATALITICAS DE GEOHETRIA D_EFINIDA . 
TECNICA DE REDUCCION DE ORDEN 
LENGUAJE APPLESOFT BASIC 

100il PRll J, PRIHT , CWll 
1018 GOSUB 2698 
1821 HOl1E ' VTAB (17), !!TAS (19¡, PRIHT "!LIJA SI Ol'CIOO Y PRESIOllE 'Jli1l/RNº, VT!B 111 
1938 PRlHT "=========:s=========::=:::=cr:::::::::i:s::1::::::::::::============= ====::::11~:1::11:::::1::::11::: 11 

11!48 PRIHT OIRll71' PllIHT "CALCULO DEL PERFIL DE COllC!!t!RACIOll Y IEKPERAIURA DEll!llO DE lllfA PART!CULA 
DE GillliTRIA DU!MIDA." 

1959 PRINT 11 :::::::::::::::::::=~========:::::::::::::::::::::===:=::::::::::::::::::::::======= :::::i::::::::::::::::::::::::::::::::::::::" 

1660 PRIHT 'HIA8 1211' PRllll "»• Dl'Citll lll'O DI GWtrnlIA "'"' PRIHT' PRilfl 
le78 Ali = "1. !5i"W 2. CILIJfDROJ. PLACA " 
leBll FOii I ' 1 TO LEK IAll) S1tP 11 
1898 PRIHI 51'<:1 29), HID$ (All,l,111' llEX1 I 
1160 Al :: l 
1111 VT!B (Al • 181 
1121 PRillT 51'<:1 291" lll'IERSI! , PRlllT HID$ (A!l,Al ' 11 • 18,11);' HORHAL 
1138 GET A21' PRilfl ' VTAB IAl • 18), PllIMT 51'<:1 29); HID$ IAll,A! ' 11 • 18,U),OPI • A$: IA2$l 
1141 IF 0Pi • 13 1Hllf GO!O 1190 
1158 1F OPi • 11 Oll OPi 1 49 !lilll G010 1118 
1168 A2 ' VAL I CllR$ IDl>ill 
1171 IF A2 • 8 Tllilt GO!O 1198 
1188 Al ' A2, GO!O 1118 
1198 Oll Al 00!0 128tl,12b41,1448 
120! Hall:' PRI!!T OIRl(7¡, llTAB (211' !HVIRS!' PRillT "PARllCULA ESFERICA";, HORHAL 

CAIAL!T!CA 

1218 PRIMT, PRIHT, HIAB 1131' Pll!MT "LA ECIJ!CIOll A RESOLVER ES DE LA FORHA'"' PBIMT 'HIA8 111), PllillT "C" 2/X'C'· 
Dp/De'F(C, TI • 8 " 

122! m • "DEI fH nm • 2 1 XII)" 
!l.ll JJI • "DEF fH GJllMIIF2(i)'Xlll'2" 
1~1 FES ' "DEF FM Fllll • 3 ' wtll 1 1 fH F211l ' XIII ' 3)" 
me 0010 uoo 
1260 OO!i ' PllIHT OlRll7), HTAB 121), IMVIRSE ' PlllHT "PAH!!CULA CIL!MORICA"' MOllHAl. 
1278 VT!B 1171' HTAB 119¡, Pll!HT ~ELIJA SI Dl'CIOll Y PllESIOllE 'RIIURH", VTAB (3) 
1288 PRIHT ' PRIMT ' HTAB 121), PllIHT "11 Ol'C!ntl PARA DIFUSIOH ,.., PRIHT ' PRIHT 
1290 811 ' "l. PPIWl!llA RAOIAL2. PllIOtllIMA AXIAL J. OTRA GEOllETRIA "' FOR I ' 1 10 LEK 1811) STEP 19' PRIHT Sl'C( 

261; H!DS IB!l,l,191' JIJX! I'BI • 1 
1J&9 VTAB (91 t 7) 
1318 PRIHT Sl'Cl 26);, IllVillSll , PlllMT MIO$ (81$,81 ' 19 • 18,19);, HORHAL 
1320 GET B21' PRIMT , VTAB 181 • ¡¡, PR!llT 51'<:1 26); HID$ IBIS,Bl ' 19 - 18,19),Xl • As: IB2Si 
1338 IF XX ' 13 TI!ilt 1318 
1340 IF n • 11 OR n 1 49 THEll 138tl 
1350 B2 , VAL 1 CllRI (Xl)I, IF B2 , 0 lllI1t 1318 
1360 81 , e2, GOTO IJtltl 
1318 OH Bl GOIO 1380,1'48,1828 
1388 HOHE , PRIHT OIRl(l), H!AB 1111' lltVERSi ' PRIHT "PAH!lCULA CILIMDRICA .DIFUSIOH RADIAL", HOR!IAL 
1390 PRlHI , HIAB llll' PRIHT "LA ECUACIOll A RESOLVER ES Di LA FORHA ,•, PRIMT ' HTA8 (17), PRIHT "C't llX'C' • 

(}p/Der 1FIC.Ti = ~" 
1418 HS ' "DEF FH Fllll ' l / X(!¡" 
1'10 JJI' "DEF F1I GJll)•FHf"Zlll'Xlll" 
142! FES• "DEF fH fitll •2'MII)/líllf2Ul'Xlli'21" 
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1•30 coro 1•00 
144& ~: PRIM! CllRl!71: llTAB 1151: INVUSE: P!UHT "PAR!IC\ILA CILUIDRrCA .DlfUSIOH AXIAL": llTAB (51: PRIH!" o 
PAITIC\ILA EH FORMA DE PLACA .PREOOKIKA DU11SIOH IJNID!llECCIOHAL": HOllKAL 

145& l'l!IHT: HTAB 1151: PRIHT "LA ECU!CIOH A llESOLVER ES OE LA FORK.1 :": PRIH!: K!AB (191: PRIH! "C'- Op/lle•'F<C,TI 
.e. 

l<óe ffl • "DEf fH 11111 • 0" 
!470 JJI • "DEF fH Gltli•FKf2(!1" 
1'89 m ' "DEF rn m11 ' Wil) /ltXll-X0J'FHf2!lll" 
1'90 l'f!IHT' PRIHT "OOHDE:": K!AB (111: PRlHT ·e' CO!k:EH!RACIOH-, SPCI 101;" tvaruble depend1entel": llTAB 1111: 

f'IUHT ~T :r TEMPERATURA"; SPC( 13);"1vanable dependiente)" 
1500 HnB 1111: PRlNT "X• LOllGIT\JD CARAC!ERISTICA {variable 1ndependtentel": HTAB 1151: PR!Nl "ES LA DISTANCIA EllTRE 

LA :;JP!RflCIE DI LA PARTICULA Y SU COORO": HTAB 1151: PRlllT "GEQITTRICO. Para ta<lo geo1etna:": PRIH! 
llte H!AB 1151: PRIHT "al ESFERA"; SPCi 40l:'X' RADIO" 
152! K!AB 1151: PR!HT "bl CIL!KllRO"; SR:I 151;"1.Dlfusion Radial"; SR:I &l;"X • RAD!O": HTAB 1411: PR!Nl "2.0lfuSlon 

Atta!"; SR:! 7l:"X • ALT\JRA/2" 
153! KTAB 1151: PRIHT "el PLACA"; SR:I '11;"X • DlHEHSIOHl2": PR!KT : HTAB 1181: l'IUH! "Dp • DEHSIDAD DE LA 

!'ARTICULA": llTAB 1101: PIUNT "De• CCEFICIEHTi D! DlfUS!vtDAO EFECTIVA" 
15"8 HTAB I&): PR!HT "f(C,ll. FUHCIOll Di e r !": SR:! 5);"1 rapidez global de reaccion I": llTAB (251: IHVERSE 

PRIHT "-·> OPRll!A CUALOOl!R IECLA";: Gr! Alll: OORllAL 
l510 llOHE : PRIH! Cl!Rllll: f'(J((! 36,30: lNVIRSE : PR!KT "SISTEMA Di UHIDADES": NORMAL 
1560 PRIHT : PR!KT" ESTE PROGR/.HA MO! UTILIZARSE COH C\IALOOIER CONJllHTO D! UNIDADES,": KTAB (5): !NVERSE : 

PRIMT "SOLOS! LE PIDE, OOE S!A CONSISTEHT!,";: llORHAL : PR!KT " PIJ!DE OAR SUS DATOS, RlR EJEJtPLO:" 
1570 PRlM! SPCI 191:"1·------·I·---·--·----·-·!-···---------··!": PR!HT 5PCI 19);"!Varioble! S!st .. a C.C.S.I 

Sisteu Inglest" 
1568 PRIHT 5PCI 19);"!··---·-·I··----·--·--·-+······--·-·---!": PRIHT SPCI 191;"1"; SPCI 31;"C"; SR:I 41;"!"; 

5PCI 3l;"pol/ca'l"; Sl\'.:I 31;"!";" lbaol/ft'l ";"I": PRIHT Sl'l:i 191;"1··--···-l---·----·-·····l·--·-··--···--·1" 
1598 PR!ff! SR:I 191:"!": Sl'l:I ll;"K": 5PCI 41:"1"; 5PCI Gl;"co"; Sl'CI 71;"!"; SR:( Gl:"ft"; Sl'CI )J;"!": PRIHT SPCI 

191;"!--------!---------------1---------------!" 
11'00 PRIHT Sl'CI 171;"!"; SR:I ll:"Dp"; Sl'Ci 31:"!"; SR:I 4J;"glco'3"; Sl'CI SI;"!"; SPCI 4l;'lb/ft'l"; SPCI 41;"1": 

PRlHT SN:( 191 ;"!--------!···------------!---------------!" 
1618 PRlff! SPCI 191;"1"; SR:I 31;"1le"; Sl'Ci 31;-!"; SR:I 4l;"cl'2/s"; Sl'CI 51:"1"; SPCI 4J;"ft"2/s"; SPCI 51;"1": 

PHHIT Sf'CI lq);~l--------!------·--------1-----------·-··\" 

l628 l'lllN! Sl'CI 191;"!": Sl'CI ll;"Ts"; SPCI 31:"!": Sl'CI &l;""K"; 5PCI 71:"!"; Sl'CI 61:''"R"; SPCI 71;"!": PR!HT 
SPC( 191:"!--------!··---------····1---------------!" 

1630 PR!HT Sl'CI 191;"1"; SPC( 31:"Ke"; Sl'C( 31;"!"; Sl'C( 21:"col/c1,5">"; SR:( 31:"1"; SR:( 2l;"Btu/lt.s"R"; SR:( 
JI;"'": PRIH! SPCI 191 ;"!-------- !--------------- !----------·----!" 
1649 l'f!!HT SPCI 191;"!": SPCI ll:"OO"; Sf'C( Jl;"l"; SPC! li;"cal/giol": Sl'l:I 4);"!"; SPCI 31;"Btu/lblol"; SR:( 

3) ;"!": PRIHT SPCi 191; "!-··--·-·l ···-··-····----1-·····-··-·---·!" 
165& PR!HT SPCI 191;"!";" FIC,T) ";"I"; Sl'C( 3i;"pol/g.s"; SPCI 41;"1"; SR:( Jl;"lbool/lb.s"; SR:( 21;"!": l'f!IHT 

SPCI 19J;"!-----·--!---------------!-------------M•!" 
1668 HTAB 1211: INV!RSE : l'f!lHT ·-->OPRIHA CUALQUIER !!CLA":: GE! Alll: llORllAL : OH R coro l83!,1Bae,mo 
1&19 llOO: PRIH!: VTAB 1241: IJIVERSE: PR!HT "SEA COHS!ST!Jt!E CON LAS IJNIDAOES DE LOS DATOS A IHTROIJUC!R";: KORllAL 

: PR!llT : VTAB (31 
l61!0 PR!ff! "Aff!ES DE INICIAR EL PROCESO O! CALCULO. VD., Sll!IHISTRARA LA FUNCIOH CE RAPIDEZ CE REACCIOH, DICHA 

llJNClOll LA ESTRUCTURARA: " 
169il PRIH! : PRlff! : PRIHT "ol SI EL PROCESO ES HO ISO!!RHICO EH FUHC!OH Di C' y T:PERO, SUBIHDICADAS ": PRJNT 

!C!ll,lil>I" 
170i PRIHT : PRIN! "b) SI EL PROCESO ES !SOTIRHICO. SOLO EH FUNCJOH CE Cl!l ";CHRl171: PR!Hl : PRlHT : !KVERSE 

fiJNT "TECLEE U MICIOH (Tenga cuidado con los parentesis}:": HORKAL : PRIHT 
1110 lNl\IT ·rcc,11 • ":fl 
l720 OOiE: PúK! 32,25: RlKE lJ,48: VTAB (51: !NV!R$!: l'lllKT "VERlFlOO! LA ECUAC!OH OE RAPlO!Z": llORHAL: PRIHT : 

PRIHT : PRIHT "flC,T! • ":FS 
me VTAB (181; PRIHT "i!S!A DE ACUERDO? 51/00 ";: lffPU! "";WI: lf WI ' "HO" THEH COTO 1678 
11~0 lf 111 1 ) ~SI" l"EH OOto 1730 
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me TOO' CALL t002,DS' CHIU l•I' PR!NT Dl;"Ol'E!I FUNC!Olf"; PtUNT ll:;"DELET! FUNC!Olt" 
t76f PRINT Dl;"OPEH FUNC!Oli"; PR!NT Dl;"WRI!! FUNC!Olf", PR!NT ·me DEF flf Fllll•";f$; PRIHT "1781";FFI; PRINT 
t191";JJI, PR!NT "tBee";f!I; PR!HT "tell";Tl;";CJ1•";CJ1, PRIHT "RUll me·, PR!HT Dl;"Ct.llSE FUNCION", PRlllT Dl;"mc 

··.:IOll", E!ID 
117t DEF flf 12111 • Cill 
1181 DEF FH FllII • 0 
t 191 DEF flf 03111 • Fil F2il 1 
t811 DEF Fll FElll 'Wlll I llXH - xe1 ' FH 121111 
lttt DEF fH Tll} = TS • DE / Ki • DH • ll • CSJ :~ = 2 
1829 H • 16, DIH XIHl,CIH + 11,ZIHJ,WIHJ,TIH + 11 
lile H<111K; PRIHT 001171' PR!Hl" LOS PERFILES DE COltCE!ITRACIOHES Y Ti!!PERAT\IRAS EH !L IHT!RIOR DI LA PAR!l-

4.u , SE D!SCRIBE!I COlt RESPECTO A LA DIRECCIOli Di DIFUS!Olf X • DI llOllDi X ESTA DIJITRO DEL IH!iRYALO I XI , XH 1." 
l!MI PR!Hl ' PRIHT , PRINT "XH ES U1f l'IJH!O SOBRE LA SllPERFIC!E OOERllA DE LA PAR!lCULA. "; PR!HT ; PRlllT "XI ES Ull 

"tl!TO E!1 EL !HTER!OR DE LA PARTICULA." 
1ase PR!Hl' HTAB 1131; !NYERSE' PRIHT "XH' XI'' e•,, HORHAL' PR!HT 'PRIHT' PR!HT "111' e REPRESIHTA !L CEH!RO 
C LA PART!CllLA." 
U!61 Y!AB 1211' PRIHT "··> OPR!HA HMll'PARA OJllTIHllAR"; PR!NT "··> OPRIHA ''PARA VERIFICAR UlflDADlS";; OiT zi, IF 

ISC 11.$1 ' 42 THE!I R ' L aoro 1551! 
1871 IF w; IZIJ ' ' 13 THE!I aoro 1830 
t88e H<lllK, PR!HT CHR1171; YTAB 1221, llf'IIRSi, PR!Hl "SEA CffillSTE!ITE COH LAS UllllJIJ)ES DE LOS DATOS A IH!RODUCIR"' 

Oll!l.\L 
11191 PRIHT "··> OPRIHA ";, lHYERSi 'PRINT "lli!\IRH";, t«lRllAL, PRIHT" PARA COllT!HllAR"; PR!Hl "-·• OPR!HA ";; !HVWE 

PRIHT ••• ,, HORKAL ' PR!Hl. PARA YERlflCAR UNIDADES";; OiT ¡¡, ¡¡ A!1; 11.11 '42 THE!t R. 2, aoro t5se 
t960 ir w; 11.11 , ' 13 ntDt aoro 1eee 
l9tl VlAB (1), PR!HT' !HVERSE' PR!HT "DATOS DE EHTRADA PARA LA PAJ!T!CULA CA!AL!T!CA";' HORHAL 
l92e Y!AB 18); HTAB 131, PR!HT "COHCiHTRAC!Olf rn LA SUPERFICIE Di LA PARTICllLA";; HTAB 163), IHPllT "ll!• ·,es, FOR D' 

2 ro 6, !Fes ' te • 12 • DI !IJEN HEXT D'D ' ti 
1930 PR!NT ' PR!HT 
1949 HTAB 13); PR!HT "PROl'ORCIOlfE LOS llJllTOS EXTROOS XI Y Xn DE LA PAJ!TICULA"; HTAB 13), PRINT "DOlfDi SE VALUARA EL 

mm DE COHCE!l!RAelOH ":' IF 01 ' 2 !IJE!I PRIHT •y TDIPERATURA"; 
1918 PRINT' YTAB 1111, HTAB 16J), IKPll! "XI• ";xe, HTAB 163); IHPll! "XH• ";XH 
1960 PRINT' PRIK!; HTAB 13); PRIHT "DENSIDAD DE LA PART!CULA";, HTAD lbJ), IKPll! "Dp• ";DP 
1979 PR!NT; PRINT; HTAB {3); PR!NT "DIFUSIY!DAD EFECTIVA";; HTAB (63); IUPllT "()e;, ";DE 
t'laB IKl1! , l'OilE 32,25, POKE 33,33, Y!AB 11), !KVERSE , PRINT "VERIFIOOE SUS DATOS"; HOIU\IL 
199! PR!HT ' PRlh1 ' PRIHT "Ca' ";es, PRIHT ' PRIK! ·xo' ";Xi; PRIHT ' PRINT "XH' ";Xff; PRINT ' PR!Hl "Dp' ";OP; 

PRINT ' PRIKl "!Je • ";DE 
:itee VTAJ! 121¡, PPIHT "¿ESTA DE ACUEROO? Sl/ltO .,, IHPll! ··,w¡, IF WI' "ffO" TllEJt aoro tBSe 
ltt0 IF WI • > "SI" GO!O 2900 
2829 TEXT ' IF xe ' 0 !HIN X0 ' ti - 6 
2830 DiF FH DIXJ' INT IX. te. D '0.11 I INT lt8. D); IF XH 'e AHD Xi' 8 THEll XH' x1,xe' IE - 6 
2040 IF 01 ' 1 TllEH ve ' t; OOTO 2090 
2858 IF 01 • 2 1\IDt OOSUB 2750 
2068 Hlfü , PllKE 32,21, P0KE 33,33, PRIHT : !HVERSE , PRINT "VERIFIOOE SUS DATOS", ffORIW. 
2070 PRIHT ' PilHT ' PRIHT "Is' ";IS' PRIHT ' PRIHT "!•.·,u, PRINT ' PRINT "dH ' ";OH 
200a VTAB 1161' PRINT "iESTA Di AeUEROO? Sl/HO ";; INPUT "";WI; IF WI • "HO" TIJE!I OOTO 2811 
2990 If WS 1 > "SI" COTO 2080 
21!B TOO, IKl1E , IHVERSI ' PRIHT" ESPERE Ull llOlfi!ITO POR FAVOR .••..•. ":, HOllHAL 
211e OllERR aoro m0 
2121 CIK • ti • CUIN + ti •IS 
2130 XX• OH' flf F21H + l),KJ • 4.77073402! - 3 'XX • U32t2•97! • 6 'XX' 2 + B.559119141•18' XX' 3;KJ 

ABS IKJ J' lF XJ > 2 !llDt KJ • 1 
me X181 'xe,XIHJ 'XH;Cl81 • es • tE - 5,cc101 'C(l);WliJ '0 
21~0 DX • IXIHI - Xl011 / N 
2168 OEF FH Ot(IJ 'zm, DEF FH 02111 ' - FH Fllll • Zlll • DP ! DE • FH F21ll 
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2178 H • H • 1, VTAB 1, POKE 36,55, PRINT "INICIA ITERACIOH No. ":H;CHRSl71 
2188 VTAB 12, PRIHT "llAXllfO ERROR PERHISIBLE ";, INVERSE ' PRINT CH.RI li71:"2"; C!IRI !241;; NORMAL , FRINT " 

Clffl-Cs"; CHRS 1271:: !HVERSE' PRIH! "2"; CHRS 1241;' HORHAL 'PRINT" < '";; IHViRSE, PR!NT "";.0001 'CS:: HORHAL 
219e TI81 • FH T!CCe)I, FOR I • I TO N 
228e KI • fH Gl!l - 11,LI' FN G2!1 - 11,HI' FN Cl!l - 11,X!ll • X!l - 11•DX1 H!Ii • C(I - 11 • KI 'DX 

2'2111 • 211 - 11 • LI ' OX / 2,Wlll • Wll - 11 • HI 'DX / 2'T!ll ' FH l!Cilll 
2218 K2 • fH Cl!ll,L2 • FN G2!ll'H2 • fN CJCll,C!ll • C(I - 11 • K2 'DX / 2:2111 'Z!I - 11 • L2 'DX / ¡,w!IJ 

W!l - 11 • K2' DX / 2'1111 • FH llCtlll 
me K3 • FN Cl!ll,L3 • FK G2!ll,H3 • FH 03(11,Xlll •XIII + DX / Hlll • C!I - 11 + K3 'DU!ll • Z!I - 11 • Ll 

• DX,Wlll 'Wtl - 11 • Hl • ox,m1 ' FH TICllll 
2231 K• • FK Gllfl,L<' FK G2!ll,H4 • FH C3(11,Clll • Cll - 11 • IKI • 2 'K2 • 2 'K3 • K•I / 6' DX:Z!II 'Zll -

11 • ILI + 2' L2 + 2 1 L3 • L4) I 6 1 DX:W!IJ: W(I - 11 t (Hl + 2' H2 t 2 1 HJ + "4) / 6 1 DX:Ttll: Ffl TICtJ)): 
HEXT 1 
me PRINT' VTAB ¡5, IN'IERSE ' PRINT "ERROR E!I COHCE!l!RAC!OH,";' lfORHAL' PRIHT .. ITiRACIOH ";H;" '"; FH DICINI -

esl;" ., IF M • 2 TI/EH VTAB 117), IHVERSE' PRIHT "ERROR E!I TE!IPERATURA, ";: lfORHAL 'PRIHT" ITIRACIOH ";H;" 
• "; FK D!llNI - !SI;" " 
2258 IF ABS ICINI - es1 ' e.0001 • es TIIEN COTO 2350 
2268 IF IH1 ' e TIIE!I COTO 2280 
2270 ERIBI 'CINI - es,c101 'es • vc,cc111 'c101,1m. l. COTO 2178 
2288 ERllNil 'CINI - cs,1m. !Ni. 1, IF ABS liRIINi - 111 'e.el. es THE!I KJ' e 
2290 IF IHI ' 3 THEH coro 2328 
2388 !1181 ' FH l!CCIOll,TTlll • FK TICClll 1 
2318 CCl21 • IERlll 'CCIOI • KJ 'ERlll 'CCIOI - ERIOI 'CClll - KJ 'ERIOI 'CC!811 / IERlll - ERIOI • KJ' IERIII 

- ER1e111,c1e1 'cc121, coro 2110 
2328 IF ERIOI • ERl21 ' 0 !HEH ERlll ' rn121,cc111 ' CCl21 • COTO 2340 
me ERl01 ' ER121,cc101 ' cc121 
2J.le !Ni • 2, COK me 
2358 HX' Xlil,HT. 1101,HC' c101,TH. Tlil'XH' Xlil'CH' c1e1, FOR 1'1 TO"' IF CH' Clll ll!EH CH. Clll 
2368 IF TI!• Tlll THEN TI!• T!ll 
2378 IF XH < XIII THE!I XH •XIII 
238e IF HC < Clll THE!I HC' C!ll 
2391 IF HT > !111 TIIE!I NT • !111 
2489 IF HX • XIII THEN HX 'XIII 
2•11 NEXT I 
24280·• 
me PRINT CHRll 71 
24'8 JICllE ' POKE 36,20, IHVERSE ' PRINT "PERFIL INTERlfO DE COHCOORACIOHES";; IF 01 • 2 THE!I PRINT " Y 

TE!IPERA!URAS"; 
2458 NORMAL PRINT ' PRINT SPCI 171 ;"1-----------------------1-------------1'';, IF 01 • 2 THE!I PRINT 

.. -------------!"; 
2468 PRINT: PRIHT SPCI 171;"!LOllGITUD CARACTERISTICAIOOllCE!ITRACIOH!";, IF 01 • 2 !HE!I PRIH!" TEHPERATURA I"; 
me PRIHT 'PRIHT SPCI 171;"!"; 5PCI 81;"X/Xaax"; SPCI 91:"1";" C/Cm ";"1'';, lF os' 2 THEH PRINT 

T/Taax , . , 
2•81 PRIHT ' PRIHT SPCI 171 ;"!-----------------------!-------------1'';' IF 01 • 2 THE!I PRINT "-------------1"; 
2490 PRIHT 'FOR I. e ro H - 1 STEP 3'LI' LEN 1STRI1 FH DIXIII 1 XH111,o' ULI ' LE!l I STRI 1 FN DICIII 

Otlll'D' 4'01 • LE!I 1 STRI 1 FH DITIII I THlll 
25ie PRINT SPCI 171:"!"; SPCI 123 - Lll / 2 •e.SI; FK OIXl!I / lOtl: SPCI 123 - Lll / 21;"1"; SPC( 113 - LLll / 2 • 

8.1);,o. 6, PRIN! FN DIClll 1 CH); SPCI 113 - LLll I 21;"1";,o' ,, !F oi' 2 TIIE!I PRIH! SPCI 113 - 01) / 2. B.11; 
FH DITl!l I Tlll: SPCI 113.- 011 / 21;"!": 
2518 PRIHT' PRINT SPCI 171;"!-----------------------1-------------1":: IF OS• 2 !HEN PRIHT "-------------1"; 
212e PRIH!' HEXT UI • LEN 1STRI1 FH DIXINI / XHlll,O' HLI • L!H 1 STRI 1 FH OiCINI 1 CHll!'U '4,QS • LE!I 

1 STRI 1 FH OITINI 1 THI 11 
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2538 PRlltT SPCI 171:"1"; SPCI 123 • UI I 2 • 1.51; fH DIXINJ / lOtl; Sl'CI 123 • UI / 2);"1": SPCI 113 • LLSI / ¡ • 
9.SJ;:D • 6: PRiltT fH DICINJ / otJ; SPC( 113 • LLIJ / 21;"!";:D • •: lf 01 • 2 D!111 PRINT SPC( 113 • DSJ / 2 •e.SI; 
fH DITIKJ / llfl; ~I 113 - 011 / 21:"1"; 
is.e PR!ltl: PBINT SPCI 171:"1-------------·I·-----!";: If 01 = 2 !JIEM PRlNT "·----------1" 
2558 PRINT: V!AB 1221: PRIH! SPCI 181;"Xaax• ": fH DlllHI;: li!AB t33J:D • 1e: PRIH! "Clax= "; fH DIC!tl;:D • '' IF 01 

• 2 IHEJI NTAB 1551: PR!ltl "laax• "; fll DllMJ 
2560 VIAB 12•1: KIAB 118): IJYERSI: : PR!NT "-> OPl!IHA CUALOUIER IEC!A";: Gil U: llOl!ItAI. 
257e OO!E: PR!ltl otBll7i: V!AB 151: KIAB 151: PRINT "fACroil Di ifEC!IVIDAD ~·PAL\ LA PARIICULA CAIALlllCA iVAWAOO 

cato:": l!IAB 128): PRIH! "I rapidez o00ervada/ rapidez en la superficie J": PR!ltl: PRlltT: KIAB 1381: PRIH! • n • "; 
FN filHI 
2588 VIAB 1211: PRIH! "-> OPRIHA ";: IHVEllSI : PR!H! "RrnlRJI";: lfOillAL : PR!H!" PARA CXWTlllUAR": PRIH! "·-> O!'RIHA 

":: IHVERSE : PRINT "!";: MlllHAJ. : PllIH! • PARA Rrol!ISAR A TABl.A DI P!IYIL Di CXJfGH!IACIDH" 
2598 PRINT "··> OPRiHA ";: lHVERSl : PRiltT "IX";: HORl!AL: PRIH!" PARA llJDlflCAR D.\IOS PARA LA HISHA PARIICtlLA Y 

!C. Di RAPIDEZ" 
26111 PR!ltl "··> DPRIHA ";: INVEllSI : l'llIH! "I";: HORl!AL : PRIH! " PAl.l llJllRIJI HUiVAHIH!i EL PROORAllA ":: CI:! ZS: lf 

A!1; 1 ZI 1 • 8' IHDf COTO 2'28 
261e lf As: IZll • 21 D!lll COTO 1118l! 
262e IF As: IZll • 82 lltlll COTO 11811 
2631 11 As: IZll < > 13 !Hlll ooro 257ll 
2641 HI • 01: DIN NYll21:11Yllll • "OOl«:OOil!Cl<Xl/mtC.ltAXIHA":NYll2J • "IDIPRl!A'IURA/Tl!IP.ltAXIHA":HXI • "LDHCl!UD 

CAR.IC!IRISTICA" 
2658 DI• Cl!R$ '"' CALL 1802: PllIH! : PlllH! Dl;"Ol'!N D.ITOS": PIUH! Dl;"llRITI D.ITOS": PRIH! H t l;",";HF: PR!ltl HXI: 

fDR J • 1 TO Kf: PBIH! NYllJI: 11EX! J 
2668 IOR 1. e ro N: PRIH! .,. D(Xl!J / lOtl: PRlltT fll D(C(IJ I otl: Ir úl. 2 D!lll PRIH! fH D(f(ll / llfl 
2679 HEX! !: PRIH! Dl;"Cl.OSI DATOS": PRlltT Dl;"RUJI l'!.OT/HINIHOS" 
2681 EHD 
269e llQII : KIAB 1151: IHVEIISli : PRIH! "FACTOll Di if!CTIVIOAD Di UJfA PAJ<flCULA CATALITICA";O!Bll7J: HOllHAL : PRIH! 

PRIH!: KIA8 115): PRIH! "Ol'CICJI TIPO Di PROCE50 :": PRIH!: KIAB 1381: PfUHl "1. ISO!!Rl!ICO" 
2701 KIAB 1381: PR!H! "2. HO ISO!Ell!UOO": KIAB 139): PRIH! "3. TEll!!IHAll PllOCl9l": PRIH!: PRIH!: KIAB 138): iHP\I! 

"NO.Di Ol'CIDH • ";01: lf 01 > 3 OR D1 < 1 D!lll GOlO 26!10 
271e DIH Lll11:LSlel • "Pl!OCJISO lroTIRlllOO":Lll11 •"PROCESO ltO !SO!ERIUOO": Cl1 UI COTO me,2738,27<9 
2729 TI • " Dif fH!UI= 1": RC!URJI 
2739 TI• "DiF fH !111• !S • DE/KE'OO'IHSI": R!!IJRll 
2740 Hai!: VTAB (12): HTAB 1191: INVDSK : PRIHT "' 111111111 PROCE9> TERHIMAOO 1111111"";: NORMAL: PRIHT: GOTO 

2688 
2759 Ha!!: PRIH! Cl!R$!71: V!AB 1221: IHVEJISi : PRJH! "SEA CCllSISTOOE COH LAS UlflDADiS DE LOS DATOS A INTROOOCIR": 

NORMAL 
276! PRIH! "··> OPRIILI ";: ill'llJ!.5I: PR!ltl "RrnlRH";: HOR1!AL: PIIHT" PARA CCllTlllUAR", PR!ltl "··> OPRJHA ";: IHVERS! 

: PIJH! "'";: l«llllfAL : PRIH! " PARA l'DllFICAll UlfIOADiS";: GI:! ZI: IF Is: IZll • 42 D!lll R • 3: GOlO 1558 
me IF As: IZll < > 1.3 THEJI COTO 2758 
2781 V!AB 111: PRIH! : ur.'E'.5!: : PRIH! "DAIOS DE OORAD.I PARA PGOCESO ltO ISO!Ell!!IOO";: HORJIAL 
2798 V!AB (01: KIAB (3): PR!H! "llllP!RA!URA lJf LA SIJPWJCIE DE LA PAll!ICULA";: KIAB (631: IHFll! "Ts• ";TS 
28e! PRIH! : PRIH! 
21119 PRIH! : PR!ltl : H!AB 131: PRIH! "O'.XIDUC!IVIOAD TERHICA EFECTIVA DE LA PAR!JCIJLA":< l!!AB 1631: Jh1'.'l "Ke• ";K! 
2820 PBIHT : PRIH! : PRIH! : KIAB 131: PRIH! "CALOR DE R!ACCIOll ";: KIAB 1631: JHP\I! "dH• ";111 
2839 11 SCH !0111 • 1 IHDf ve • 1.1 • 15 
28'9 IF SCH 1001 ' • 1 IHDf ve • 1 
2859 Ri1URH 
2869 HC»!i : IHV!RSE : PlllH! "EB.llOI! !JI SUS DATOS . RE'/ISELOS Y CORRA DE HUEVO EL PROORAllA": !'OlllfAI. 
2870 V!AB 1231: PRINT • •• , OPRIILI CUALOUIDI !!CLA PARA DfPEZAR oru VEZ";: Ci! w 
2889 coro 11101 
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V. AllALISIS DE CONFlABILIDAD DEL SlSTKHA DE CALCULO PROPUESTO 

S.1.-lntroducc1ón 

Con el obJeto de constatar el uado de confiabihdad de.l sutema elaborado en el capitulo anterior, se resolver!n 
aI.:unos probleus cuya aoluciOn estl reportada en h b1bhograf1a especializada. Pan tal efecto, en esta sección se 
preeentarM loe probleus correspord1entes, con el siguiente foruto ; 

1.- Enunciado del probleu 
2.- Datos requerido& por e.1 sisteaa propuesto 
J.- Presentación y cmparac16n de resultados 
4. - eo.entarios 

5.1.1.- Enunciado del probleu : IecribirA el tipo de fenóeeno que se desea estudiar, se incluir.! toda la infonac16n 
disponible y Lu nrlable(s) que deberAlnl eYaluarse lediante el 11steu computacional propuesto. 

S.1.2.- Datos requeridos por el silte.a : 11 progrw se diseñó de tal unera que incluya los dos tipos de procesos 
catallllcos : Procesos lsotéra1coo y Procesos Jfo isotéraicos . DependieOOo del tipo de proceso, sed la infor1aci6n que 
requiera dicho progrua. 

--OA!OS R!OOERIOOS PARA l'l!OCESJ ISO!!RltlCO 
1.-Hodelo i!e rapidez de reacción .Frecuente.ente se utilw COIO un IOOelo pseudoholtogéneo,es decir, involucra los 
pasos <le adsorc16n,reacc1ón y desorc16n en un 1odelo del tipo Arrhemus, el cual tendrc\ la estructura general 

r = i. • en : k = coruitante Cu~uca(valor nu1éricoJ , n = orden de reacc16n . 
AOn cuando el prograu est:A diseñado para procesar un IOdelo cenerahzado de la roraa : 

r 1: r 1c1 
2.-Coocentrac16n en la superficie externa del catalizador . 
3.·Valores e1tretQS del intervalo de an.U1sis {Trayectoria para la evaluaciOO del períil de concentraciones y 
tetperaturas) • xe,xn . 
/¡.-Densidad de Partícula . 
S.-Difusividad Efectiva . 

--11\!0S R!OOIRJOOS PARA Pl!OCESJ llO ISO!!lll1JCO 
Requiere toda la infonaci6n ya 1enC10Mda en el caso isotér11co, con la d1ferenc1a bbica de que el IOdelo de rapidez 
de reacción involucrara el efecto de la tetpe.ratura dentro de la definición de la constante cinética : 

t • A ' EXPI -!a/RTI • 

Adelh, se requiere la siguiente infonación : 
l.· Tetperatura en la superficie externa del caulizador . 
2.· C.Onductividad T~r1ica Efectiva . 
3.- Calor EsUndar de Reacción . 

--llOO!LO Di RAPID!2 DE REACCICW 
En algunos casos, se desconocen los pará9et.ros que peniten estructurar el JtOdelo de rapidez de reacción, por eJetplo, 
se disPone de inforaac16n generada expen1e11taltef1te,acerca de la rapidez global de reacc16n, pero se desconoce el 
valor de la constante cinética (caso isoténicoJ o bten, se desconocen tanto el valor de la constante ctnétlca coso el 
orden de reacci6n. En dichos casos, antes de utihr.ar el progrua, debera calcubr (o proponer) valores de tales 
parbetros, y en su defecto, recalcularlos con baSe en los resultados que envfe el progra11. 
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--CO!ICEHTRACIOH EH LA SUPERFICIE 
Oeberc\ evaluarse la concentrac16n en unidades consistentes, de tal aanera que en ciertos casos, deber.\ efectuar antes, 
operaciones de transforaac1bn de unidades. O b1en calcular la concentración a partir de datos de presiones parciales. 

--VALOl!!S Ell!RD!OS DEL INTERVALO DE CALCUl.O 
fforaal1ente un valor extrao identifica el centro de la partkula Xil = e y el otro valor a la superficie externa por 
lo que Xn serl 1gual a la longitud característica de la particula . 

--DENSIDAD DE PARTICULA 
Valor nu8énco dispanible dentro de la inforsación global del probleta . 

··DIFUSIVIDAD EFECTIVA 
Valor nut&ico disponible dentro de la inforución global del problema • 

--TEMPERATURA EH LA SUPERFICIE 
Valor nulérico disponible dentro de la información i:lobal del problaa . 

··COHOOCT!V!DAD TERHICA !FECTIVA 
Valor nulér1co disponible dentro de la infonación global del probleu . 

--CALOR ESTAHDAR DE REACC!Olf 
Valor nulénco disponible dentro de la inforaac16n global del proble1a . 

~.l.3.- Presentat1bn y co1paraci6n de resultados : ~presentaran los resultados obtenidos con el prograaa y los 
reportados en la bibhograf ta . 

S.1.4.- Coaentanos : se analizarAn los resultados y se presentarán conclusiones . 
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5.2.- Pr11er proble.1a anahzado : CASO ISOTERHICO (ref. l.21 

5.2.1 IJMl:IADO 1111. PllOlll.llLI ' 

La rapidez de isoaerizaci6n del n-Butano Hase gas), con catahzac1or <le !iiltca/Aldaina, fue led1da a S Attósferas y se 
Grados Centlgrados en un reactor de laboratorio. La aezcla de reacción, se 1antuvo agitada, de tal 1anera que la 
concentrac16n en Ja superficie de la partícula se pudo considerar igual a !a concentración en la fase gas. 
Estudtos cinéticos previos, indican que la ecuación de rapidez es ele pruer orden reversible. A 50 Grados CentJgrados, 
la conversión al Equ1Ubrio es BS l . 1.a difusividad efectiva para este BtBte1a es 0.08 cr /s , y la <1eru11daa de las 
particulas cataHticas es 1.8 g/~ , sin i1portar el ta.año. 
La rapidez clobal de reacción para diferentes diáletros de partJculas fueron : 

!dp lpulgJ ' 1/8 ! 1/4 -iliB
:-rp-l_po_ol-/s_g _ca_t._I_:- 4.851-4 :-¡:¡¡¡:¡-:3.541-4: 
1 '-----'-----'---' 

Al.-calcular el factor de efectividad para e.ida taaaño de partícula . 

5.2.2.- DATOS REOOER!DOS POR EL PROGIWll ' 

--DATOS D!SPOH!8LES 00! CIMl'LEH COtt LOS REOO!RlHIEHTOS DEL PROGllAltA PARA CASO ISOT!JlH!CO ' 
a).- Densidad de ParUcuJa = 1.9 g/cr> 
bJ.- Difll!Jvtdad Efectiva = e.ea c1 2 /s 

--DATOS D!SPOHIBLES Ol/E D!B!RAN ADAPTARSE A LOS REOOiR!HlENTOS DEL PROGIWll ' 
a).- Valores Extremos del Intervalo : 

XB "e ; Xn = dp/2 12.54 ltransfonación de unidades) 
bl. - COflcentrac10n en la superflc1e externa del catahzador : A partir de los datos de Presión y Temperatura. 
Considerando co1portaaiento de gu ideal , 

es • P/IRTI • 1.88581-4 pool/e-' 
cJ. - ttoclelo de rapidez de reaccu'm : .U 1odelo cinéttco es U reportado en el enunciado del problesa: se desconoce el 
valor de la constante cinética, por lo que deber~ evaluarse uuhzando los datos de rapidez global de reacción y de 
concentración en Ja superficie . 

ttoclelo cinético : r = t f e - CeqJ Ceq es 1a coocentrac1ón al equ1hbrio. 
Ceq r 11-Xeq)ICa " 11-8.851 • Ca = 2.8287E'-5 : Xeq = conver110n al equihbrio. 

Constante de reacciOn : t = rp/( n (Cs-Ceq/ 1 
rp = dato caracterlsttco de cada ta.año de partfcula. 

La expreai6n para el cAlculo de la constante de reacción sugiere el siguiente algontao : 
1.- Suponga un valor de r¡ 
2.- Calcule t 
3. - Actlve el progra1a 
li.· SUain1stre los datos conforae se le vayan requinendo 
S.- COlpare el valor de 'l calculado por el prograaa con el supuetto 

Si no son aproxaadaaente iguales l•I- e.0051 repita el cAlculo a partir del paso 2, con el ólti10 valor calculado 
de ~por el prograH. 

NOTA : Este proced111ento deberA aphcarse para cada tauño de partJcula,por lo tanto, obtendrA tres valores de 'l co10 
soluc1on a este proble1a . 
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5.2.3.- l'l!E.SOOACJO!l i call'AllAC!Off DI urul.TADOS ' 

Resultados obteMdos con el algontio propuesto para la evaluación de la COllBtante cinética de cada ta.año de 
partlcula: 

1----------!·------------!------------1-------------!---------I----------! 
1 partkulas de 1/0 ! partlculas de 1/4 l partlculas de 3/8 ! 
!'l sup.iestal'l calculada !'\.supuesta l'l calculada 11\,.su~tal\ calculada! 
1---------1-------------1------------ , _____ ------ -1----------1-----------1 
19.5 !&.892 1 8.9381 19.8297 10.8 le.7837 1 
1----------1-------------1------------1-------------1---------1----------1 
19.892 19.9313 1 i.8297 18.8133 10.7937 !1.6738 1 
l----------1-------------1------------1------------1----------1----------1 
!8.935 10.9381 1 0.8133 10.0101 10.6738 19.bbla 1 
1----------1-------------1------------1-------------1----------1----------1 

10.665 19.6635 1 
1---------1-----------1 

in c¡.ja caso, los blti.ICS valores calculados, est!n dentro del urgen de error recweOOado. 

(l)fl'/.RACIOll DI l!ESULTAOOS : 
1-----------------------1·----------------------·l·-------·-------------1 
:~=~~~~-~~-~::~=~~~--:~=~:=~~~~~-=~~-~~-~:~~~~:~~~~~~~-~~~~~~~~~: 
1 110 pulg 1 8.9381 1 0. 93 1 
1-----------------------1---------------------------1-----------------------1 
1 1/4 pulg 1 8.0105 1 8.77 1 
1-----------------------1------------------------!-----------------------1 
1 3/8 pule 1 9.6635 1 0.68 
!-----------------------!---------------------------!-----------------------! 
5.2.4.- W!EHTARIOS , 

ObservaOOo la tabla anterior, se plede decir que al ai.aenur el tasai\o de particula, auaenu h diferencia entre el 
valor calculado por el programa y el nlor reportado en la bibliogralla. Analizando el proeedil.iento de solución 
propuesto en la b1bUografla (liitodo gr AhcoJ, es 16g1co inferir que a uyor ta.laño de part1cula el error por lectura 
grMica au1ente, por lo cual la soluctón que reportan es.u 1b aleJa<la de la solución real. 
Es i•portante ienc1onar que el progne anteuor adelA!: de evaluu el perhl de concentraciones en el intervalo de 
estudio, despliega la grUica del perhl. Con lo cual el anAlisis del probleu es a.\s eo1pleto que el presentado por la 
blbliogra!la. 



5.3.- 5epndo prol>leoa 1nal1zado ' CASO JIO 19JT!i11ICO tre!UJ 

S.J.J 1119:UOO DKL l'DllJlltA , 

La reacción Ha • ...!.. o, ----;) H,o 
2 
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ha sido estudiada experutental1ente en partkulas catallticas de Platino soportado en Alduna,con dtbetro de 1.86 ca. 
Se evaluaron las propiedades de traru;porte Y fincas caracterlsticas de este catahzador (De ,KeJ, asi co10 los valores 
atre.os de taiperatura. Los eiperiaentos se reahzar6n en un reactor de tanque agitado, con lo cual se favoreciO el 
aezclado y las tral'llferencias externas de usa y calor. 

Loa datos obtenidos , para una corrida, fueron los siguientes : 

Taperatura del caa 
Te.peratura Prolledio en la superficie ca tal ti ca 
Teaperatura en el centro de la partlcula 
Densidad de las partlculas catalltlcas 
rracciOn Hol de Oi1ceno en superficie cat. 
Difunvidad Efectiva en la PartiCtJJa 
Conductividad Téraica !fectiva 
Rapidez de Reacción en la farticula 
PresiOO Total 

= 99 Grados Centlgrados . 
= 181 Grados Centtcrados . 
= 148 Grados Cent!gradoa • 
z 8.0692 g cat./Cl3 • 
'1.9527 
= 1.166 ca2/ a 
= 6.2 1-4 cal/a e1•c 
= 2.49 1-5 pol Oz/g cat.s 
= 1 atJ. 

COlateralaente, estudios c1~tlcos realizados con particulas pequeñas (aalla B8 a 2.581 de las cuales se preparó el 
gr.\nulo, condujo a la ecuación de rapidez de reacción siguiente : 

r • 1.327 ro,•·- lxp(·5238/RTI 

foz • Presión parcial del Ot1¡eno , en at.J&líeras . 
• Rapidez de reacción en pol Dll¡:eno / e cat. s . 
s temperatura , Gradoa Kelvin . 
= 1.~7 cal /pol Grados Kelvin . 

A).- Calcule el factor dtt efectividad de estas partlculas catal!ticas . 

5.3.2.- DATOS REOOERIOOS fl'.)R EL PROGRAMA ' 

--DATOS DISPOHIBLES 001 CUllPLEH COI LOS REOOKRIHIEllTOS DEL P!!OGRAHA PARA CASO NO IOOTIIllllCO ' 
a).- Densidad de Part1cula = e.8692 g cat./tr 
bl.· Difusividad Efectiva = 8.1&& a.2 / s 
cJ .- Temperatura en Ja superficie = HU Grados Centigrados = 374 Grados Kelvin 
dJ.- Corxluctividad T~nica Efectiva = 6.2 E-4 cal/s c1•c 
e).- Calor Estandar de Reacción = - 115499 cal f pol 

--DATOS D!Sll'.lHIBLES OOE DEB!RAN ADAPTARSE A LOS REOOIJUHIEllTOS DEL PROORAHA ' 
a).- concentración en la Superflcie . Considerando co1porta1iento de gas ideal , y a partir de los datos de presión 
tetperatura y r racc10n 101 del oxJ geno : 

Cs•J!lrP •l.721-6g10l/cfl' 
RT-

b}.- Valores Extre.os del intervalo : 
}(0:i:8 Xn=1.86/2:8,93CI 
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e).- Ecuación <Je rapidez de reacción : EsU reportada en función de la pres16n parcial del Oxigeno , por 1o que deberA 
transforaarse a una funcibn de concentración de éste. 

r • 9.327 1 82 T C 1•·- Expt -5239 / l l.987 T 1 

5.3.3.- PRESDITACIOH l OOIPARAC!Olt DE RES11LTAIJOS , 

Resultados obtenidos con el programa, 
a).- Factor de efectividad :: 8.991 
bJ. - Tesperatura en el centro :: 148 grados Centfgradoa 

COl!l'ARAC!Olt DI R!SULIAllOS ' 

5.H COHEllTARIOS ' 

1-----------1---------------·------------···-·---·--·---I 
1 1 DATOS REPORTADOS POR 1 
1 PARAl!mO 1 PROORAllA 1 DIBLIOORAf!A 1 EXPERIKEHTACIOH ! 
!-----------1----------1--------------!-----------------1 
1 'L 1 9.991 1 6.94 1 6.9 1 
l·----······l·-··------l···········---1-----------------1 
1 Te l'CI ! 148 1 153 1 148 1 
1----···--·-l--·-------l·-·····-------l-·---------------1 

Elperiaentalaente se 11dió la te1peratura en el centro de la partícula, que difiere de la calculada por el progrna, 
esto p.¡ede deberse a la poca confiabilidad en la aed1c16n de la te1peratura en ese punto, por otro lado en la 
bibliografb se calcula co10 la teiperatura IAxiaa que se alcanzaría en el centro cons1deraOOo que en ese punto la 
concentración del reactivo es cero, lo cual es irreal ya que &lgnihcarla que la resutencu a la difusión interna no 
es i1portante, y es una contradiccibn a lo que ahl aisao se dlce al calcular • 

donde ' 

&•r.• rp!lpEXP!f~/llf8JI 
es !Je 

t • la/ Rls 

f3 • H!!lke~acs 
que es un criterio para evaluar si son significantes las resistencias a la difusiOn interna. 
Sl 1 ( 1 no son &lgni!icantes tas resistencias a la difuuón interna. 
En lo rererente al factor de efectividad : 
-hpen1e11taltente se 11de la rapidez real y se calcula la otra en cond1c1ones a la superficie, para obtener un factor 
de efectividad que se encuentra leJos del valor correcto. 
-En la btbllografla reportan un valor doOOe se efectuaron varias apro111aciones, reeaplaian k1 de la ecuación del 
10Clulo de Th1ele para reacción de pnaer orden por rJ e y adicionando la dihcultad para esti1ar el valor Clel factor 
efectividad de las grAhcas disponibles, es un létodo poco conflable. Posterior.ente se reporta otro valor· n = 0.96 
que lué calculado lediante la solución de las ecuaciones de balance de 1ateria y energta ree1plazando k1C por 
k Po2•·-· 

-El progra1a propuesto calcula el factor de eíectlvidad y Jo resuelve te<liante la solución de las ecuaciones de balaoce 
de .aterta y energla, pero sustituyendo inicialtente el 1odelo de rapidez. de reacc10n, en base a lo anterior, se puede 
decir que el valor calcula.do con el prograa es el 1As cercano a la realidad. 

El prograu aC1e1As genera todo el perfil de concentraciones y te1peraturas. Deeplegandolo en pantalla con foraato de 
tabla o bien gr~t1ca1ente. 
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S.4.- Tercer probl .. a analizado , OEPEHOOCIA DEL !ACTOR OE EfECTIVWAü COll EL llOOOLO O! THIELE , PARA ECUACIOHIS 
CIHETICAS DE LA FORHA r • k C" , PROCESO JSOTERHICO • 

S.•. I IMJM:IAOO DEL PllOOLlllA ' 

tonservanóo constante el valor del Hbdulo de thiele y IOdificando el valor de las propiedades que lo definen: 
~¡ .·Cakule el Factor de ifectlv1C1ad para <aferentes on:lene& de reacc16n, a tesperatura constante . 
BJ.-Co1pare los valores del factor de efectividad obtenidos por el progra.a proJ:QeSto con el leido de grUicas . 

Consi<1ere Geo1etria f.SURICA, en 1a cual : 

r. = Radio de la PartJcula . 
k = Constante Ci~uca . 
n = Orden del keactivo en la Reacción . 
1'p = DenSldad de ParUcula • 
De = Difus1v1dad Electiva . 
es = Concentración ele Reactivo en la Superficie de la ParUcula . 

Analice la DEPE11DUICIA o RKLACl<fi del Factor de E!ecuv1dad para tres valores del t!Odulo de Thiele : 
CASO l. f'k'xfulo 1e Thiele = 0.0001 
CASO 2. Hódulo de Thiele = 2 
CASO J. ttódulo de Thiele z 4. 
Para el efecto , asigne valores arbitrarios a las propiedades que definen al H6du1o de Thiele . 

Para facilitar el su1inistro de datos , utilice la capacidad de 1anejo de HOOiLOS PARAKrrRICOS DE RAPIDEZ DE WCCIOl'I, 
que posee el SISTf.HA PROPllESTO. 

Sean 
%0 = Hódulo de Th1ele • 
:U = oreen de reacción . 
Xn = kadio ele f'artlcula • 

entonces • 

Con lo cual. ei 1odelo de rapidet de reacc100 5er~ : 

De ) C"' 
esc:u - ti 

tsta estructura, cieberi ser su1ini6traáa al prograu, 1odifitando e por CUL 
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5.4.2.- DATOS REOOER!OOS POR EL PROGRAllA ' 

se 6E:lecuonarán los s1gu1entes valores para los datos, 
al.- es l 
bl.-X0 0 Xn •l 
el.- Dp : 1 
di.- De D1fusividad Efectiva, se uuhzará cOlo parAtetro de p~. para llevar a cabO la evaluación en los 

distintos casos que se analicen . 
et.- 10 Módulo de Thiele . Tres casos de estudio : 

16:: 0.0001 
~·2 
\0::4 

[J.- l1 Orden de reacción. Dos casos de estudio: 
~· l 
~·2 

5 ... 3.- PRESE"1AC!OH y !XllPARAC!Oll DE RESUmuos ' 

a11.- Hódulo de Thiele = 0.00111 ; Orden de reacción 1 n 1: l 

!----------!------------------!---------------------! 
1 De 1 "n,:' Calculado con! "1' Leida de l 

! el prograaa 1 gr!f1ca 1ref.2J1 1 
1----------1------------------!---------------------I 
1 0.15 1 0.999999994 1 1.0 1 
!----------!------------------!---------------------! 
1 i.30 1 0.999<l99997 1.0 1 
!----------1------------------1---------------------1 
1 1.50 1 0.999999991 1 1.0 1 
1----------1-----------------!---------------------1 

121 .- "6dulo de Thiele : 2 ; Orden de reacción ( n 1 = 1 

1----------!------------------1---------------------1 
! De 1 "r(' calculado con! "q," Leida de 1 
! 1 el progra1a 1 grAflca 1ret.221 1 
l----------1------------------1---------------------1 
1 0.05 1 9.<16688361 1 0.422 1 
1----------1------------------!---------------------1 
! 0.30 ! l!.1116688361 lt.422 1 
1----------1------------------!---------------------I 
1 1.50 ! 0.4l&b883ól 1 0.422 1 
l----------l---------·--·-·---!---------------------1 
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a3J .- Hb::lulo de Th1ele 1 4 ; Orden de reacción t n J "' 1 

1----------1------------------!--------------------1 
De ! "r(' Calculaoo con! .. r¡," Leida de 1 

! el programa t gr!flca 1ref.Z21 ! 
!----------!------------------!--------------------! 
' e.es ! e.229183210 1 e.233 1 
l----------!------------------1---------------------1 
1 0.38 1 0.2291Bl218 1 8.233 1 
!----------!-----------------!---------------------! 
1 1.se 1 0.22918J218 1 i.233 1 
!----------!------------------!--------------------! 

bl). - tl6dulo de Th1ele 1 U. 0001 : Orden de reacción t n J = 2 

1----------1-----------------1-------------------1 
1 . Oe ! "r(' Calculado con! •r(' Leida de 1 
1 ! el prograaa 1 gr!hca (ref.19) 1 
1----------1------------------1---------------------1 
1 8.05 1 8.999999985 1 8.98 1 
!----------!-----------------!--------------------! 
1 e.38 1 8.9999'19985 1 0.98 
1----------1------------------1------------------1 
1 1.50 1 U.999999985 1 8.98 1 
!---------1------------------1-----------------.. --f 

b2J.- H6dulo de Thlele = 2 ; Orden de reacción t n ) = 2 

!----------1------------------1-------------------1 

: ~ : "~ ~:!~~!:ºcon¡ -~6~!~\~!r.1at : 
1--.............. , ................................ , ................................. , 
1 0.05 1 .343'<76896 1 0.3454 1 
1----------1------------------1---------------------1 
1. 0.38 ! .343476896 1 0.3'<54 1 
1----------1------------------!---------------------I 
1 1.50 1 .343'<76896 8.3454 1 
1----------!-----------------!--------------------1 

b3J.- Kódulo de Thiele s /t : Orden de reacción 1 n } = 2 

1----------1------------------1--------------------1 
lle 1 "r(' calculaáo con! "t(' Leida de 1 

1 el programa t crAflca treL 181 1 
1 1 1 

1----------1------------------1-------------------1 
1 0.05 1 0.18819114 1 8.1875 1 . 
1----------1------------------1------------------1 
1 0.30 1 8.18819114 1 0.1875 1 
!----------1------------------1--------------------l 
1 1.se 1 e.18819114 1 0.1875 1 
1---------1------------..,-----1--------------------1 
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5.4.4.· COHENTAR!OS , 

En las tablas anteriores, pue<le verihcarse la reproouc1bihdad del factor de EíectiVldad, para valores iguales de 
tlódulo de Th1ele, y diferentes valores de 01fus1v1dad Efectiva. isto 1nd1ca que el co.1porta11ento es el espec1(lca<10 
por la tona nonahzada de las ecuaciones de balances de aateria y energla. 

Al co1parar valores del Factor de Efectividad ,calculados con el programa y leidos ae gráfica, se concluye que nay una 
IUY ooena aprouaac1on entre dichos valores. Las dtferenuas, PodrAn deberse a los errores de construcc10n y lectura de 
ir!hca. 

En el siguiente Capitulo, se har! una presentac10n generalizada del potencial de cálculo del siste1a propuesto.Y se 
expondrán algunos e1e1plos para 1ostrar Ja capacidad de reporte de resultados que tiene el prograaa. 

In uno ae los apérn:Hces, se incluye un .anual de uso de este prograia; el obJeuvo es guiar al usuano, 1Mic.1ndole 
co10 encender la co1putadora, co10 utilizar el progr111a, coao utlhzar la i1presora y hnal1ente coac. apagar la 
coaputadora. 
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POTENCIAL DE APLICACION DEL SISTEMA PROPUESTO 

Dadme una palanca y mover~ 
el mundo. 
------------>>> Arquimedes 
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Vl.- POTENCIAL DE APLlCAClON DEL SISTEMA PROPUESTO 

6.1- Introducci6n 

Las aplicaciones poelbies del s1steaaa propuesto, se pueden resu11r en las s1gu1entes : 

al.- Calculo Gel Factor de Efectlvlda!i para cond1c1ones y geo.etria definidas . 

bl .- C.Hculo Clel Factor <le Erecuv1dad y construcc16n de perfiles de concentración y te1pe-
ratura tpresentactbn taOOlar vto grt.hca) , para condiciones y geoaetrla especiflcadas. 

et.- An~Hsts de sens1b1hdad de paraaetros : 
--- Para analizar el c01porta1iento de las oisttntas resistencias tD1fus1onal y fenóllenOB de SUperficie} . 
--· Para cuantificar las perturbaciones que introduce un parAaetro 

especH ico en el co1porta11ento de las ecuaciones de balance . 

Estas aplicaciones, peniten reahzar estudios co1parativos de los efectos que sobre el Factor de Efectividad, tienen : 
la fona geotétrica de 1a particula . el orden de la reacción t para reacciones de h foua r = k L'" J. el 100eJo de 
rap1de? de reaccibn 110cluyendo 1odelos resultantes que consideran res1stenc1as de Misorcu'm. Reacción oot11ca y 
llesorc16nl, el tauño del gránulo catalltico, el radio de paro 1 a trav~ de las propiedades erectivas de transporte), 
h tetperatura y la concentrac16n de reactivo en la superhc1e externa del gr!nulol a traves de Jos par.betros del 
100elo de rap1de2 de reacci6n1. 

b posible la construcc1tm de ias grM1cas. írecuente1ente rePortadas en la bibllografta especuhzada, 1edunte el uso 
de este SlSTDU.; por e1e1plo, con los reaultados que reporte el prograaa. se pueden construir las grU1cas t1p1cas de 
Factor de ttect1vidad con respecto al 16dulo de Thlele para distintos órdenes de reacciOn , d1suntas íonas 
geo1étr1cas, d111t1ntos nóleros de ~rrhenius y distintos parámetros de reacción, 

Cabe aenc1onar que este s1ste1a es un excelente auxihar en el procesa11ento de datos exper11entales para deterunar en 
íona si1u1Unea Orden de reacción y Factor de Efectividad .Para ello, se d1spol\e de la hc1hdad de 1aneJo de 1odelos 
de rapidez de reacción PWMETRlOOS, con la cual se pueden hacer corridas lo.:l1hcando órdenes de reacción o cualquier 
otro parA1etro. 

lle esta 1anera. se esUn cu1pliendo los objetivos propuestos ;sl in1c10 del desarrollo de esta tesis. preseotando un 
SlSTOO ~PUTACluti"L Uc1l de Utlluar y con una gran versat1hdad coao tierra11enta, aux1har en el anU1s1s de 
procesos catallucos . 

Para conc1u1r éste capitulo, en las s1gu1entes secciones, se presentar~n las tonas de reporte ae resultados , 
resolviendo e1e1plos concretos . 
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&.2 Aplicac10n No. l 

Soluc16n al problC9a de Ja secci~n !i.2 tp~gina '141 

Utilizando los datos ya reportados en la sección 5.2. nueva1ente se utilizó el siateta propuesto y los resultados que 
esi tió fueron los sl~ientes : 

l'Rllllll C.ISJ : D1.\oetro de putlcula = 1/8 p¡lpdas : rp = 4.1151~ (pol/s g cat. I 
Perfil interno de concentrac1ones 

1------------------------1------------1 
1 LONGITUD Cl.RACTERIST!CAlro!IC!lf!RACICllll 
1 X/X.111 1 C/Csax 1 
!------------------------!-------------! 
1 0 1 0.011004 1 
1-----------------------1-------------1 
1 e.0625 1 e.872449 1 
1-----------------------1-------------1 
1 8.1259 1 0.873452 1 
1-----------------------1-------------1 
1 0.1875 1 8.875677 1 
1-----------------------1-------------1 
1 e.2501! 1 8.878956 1 
1--------------------1-------------1 
1 8.3125 1 8.883246 1 
!-----------------------!-------------! 
1 8.3750 1 8.888541 1 
1-----------------------1-------------1 
1 0.4375 1 8.894844 1 
1------------------------1-------------! 
1 0.50111l 1 0.902167 1 
!-----------------------!-------------! 
1 0.5625 1 0.910S27 1 
1-----------------------1-------------! 
1 0.6250 1 0.919941 1 
1-----------------------1-------------1 
1 8.6815 1 0.9J8'32 1 
!-·---------------------!-------------! 
1 0. 1soo 1 0.942024 1 
!-----~---------------!-------------! 
1 0.8125 1 0.954744 1 
1---------------------1-------------1 
1 0.0758 1 8.968625 ! 
1-----------------------1-------------1 
1 0.9375 1 8,983698 ! 
1------------------------1-------------1 
1 1.0008 1.000000 1 
!-----------------------!-------------! 
Xlax = 0 .1588 Clax = 1. 88SSE-04 

FACTOR Di EFECTIVIDAO 

q_ = 1 rap1de:z: observada / rapidez en la superhcie J 

'l' 8. 938061375 
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GRAFICA NORMALIZADA DEL PERFIL DE CONCENTRACIOIJ RESPECTO A LA 

LOIJG 1 TUD CARACTER 1ST1 CA DE LA PARTI CULA CATALI TI CA. 

Diámetro de part(cula: 1/8 pulgadas. 
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SillllllO CASO , Di!toetro de partlcula = 1/4 pulgadas rp = 4.llE-14 (pol/s g cat.J 

Perfil interno de concentraciones 
1----------------------1-----------··I 
1 LCllGITIJD CAI!ACTi!HSTICAICOHCOORACIOlll 
I X/X.ax I C/CHX 1 
1--·-·······--·-········l··--········-I 
1 9 1 1.62147 1 
1·-·-·-·····-·······1---··-··-··I 
1 1.8625 1 0.629\!86 1 
1---······-------------1-------------1 
1 1.12se 1 o.631648 1 
l-------------------1-------------1 
1 0.1875 1 0.637298 1 
1-··--···--·--·-······l·-··········-I 
1 8.2581 1 8.645679 1 
l--------·-······-··· 1-------------1 
1 8.3125 1 1.656748 1 
1--········-------1-------------1 
1 1.37st 1 e.mm 1 
1-----················1-------------1 
1 8.4375 1 0.687189 1 
1---·------·-----···l··-·······-··I 
1 1.seee 1 1.106811 1 
1-------------------·-·l······------I 
1 O. 5625 B. 729610 1 
1---------------------1-------------1 
I 8.6258 1 B. 755784 1 
1·-·-----·------·l·-·-·····--1 
1 9.6875 1 8.785576 1 
l····-···················l·············I 
1 B. 7ste 1 O. 819266 1 
l·-···-···-··-·-·······l····-···-····I 
1 1.8125 1 0.857170 1 
l····-·····----········-·l·············I 
1 0.8758 1 0.899649 1 
!-----------------------!-------------! 
I B. 9375 l. 9'7187 I 
1--······--·-···--·····-l············-1 
1 1.000ll ! 1.000000 1 
!-----------------------!-------------! 
X.ax = B.J175 e.ax : 1.8858E-04 

FACTOR OE EFECTIVIOAU 

'\. = 1 rapidez observada I rapidez en la superhc1e I 

'L' 9.889997111 
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GRAFICA NORMALIZADA DEL PERFIL DE COtlC·EHTRACIOll RESPECTO A LA 

LOtlGITUO CARACTERISTICA DE LA PARTICULA CATALITICA. 

Diámetr9 de partícula : l/~ pulgadas. 
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rllaJI CA9> ' Di!oetro de partlatla • l/8 pulpdas ¡ rp • l.541-14 (pol/1 g cat.) 

Perfil interno de concentrac1ones 
1-----------------------1-------------l 
1 ~ITUD CARACTiRJS!lCAICOHCDl!RACIOlll 
I X/Xlax l C/CHX I 
1------------------------1-------------1 
1 0 1 e.391981 1 
1----------------------1-------------1 
1 e.11625 1 e.396455 1 
!-----------------------!-------------! 
1 e.me 1 e.399653 1 
1----------------------1-------------1 
1 8.1875 1 e.4116757 1 
1--------------------1-------------1 
1 usee 1 e. mm 1 
1----------------------1-------------1 
1 e.Jm 1 e.•31736 1 
1----------------------1-------------1 
1 e.me 1 0.449958 1 
1-----------------------1-------------1 
1 B.4375 ! 0.472481 ! 
1------------------------1-----------:-1 
1 e.seee 1 e.m000 1 
!-----------------------!-------------! 
1 e.5625 1 e.532556 1 
1----------------------1-------------1 
1 e.me 1 e.571487 1 
1-----------------------1-------------1 
1 8.6875 1 0.611508 1 
1-----------------------!-------------1 
1 0. 75ee 1 e.671795 1 
1------------------------1-------------1 
1 e.8125 1 0.735371 ! 
!---------------------!-------------! 
1 e.8750 1 0.810049 1 
1-----------------------1-------------1 
1 0.9375 1 8.897532 1 
1-----------------------1-------------1 
1 uooe 1 1.800800 1 , ______________________ , _____________ , 
xaax = e.~762 e.ax = 1.885BE-~ 

FACTOR Di EFECTIVIDAD 

'l = ( rapidez obSerVacla / rapidez en la superhc1e ) 

'L. e.6629J567J 

PI¡. 187 
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GRAFI CA NORMAL 1 ZADA DEL PERF 1 L DE CONCENTRAC 1 Oll RESPECTO A LA 

LONGITUD CARACTERISTICA DE LA PARTICULA CATALITICA. 

Diámetro de partícula : 318 pulgadas. 
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6.3.- Apl1caci6n No. 2 

So!ut16n al probl1:11a de la sección S. J tpAgu¡¡ 96) 

Ut1llzando los datos ya reporta<ios en la sección 5.3, se hizo uso del sistesa pr()flUe!to y los resultados obtenidoe 
fueron loa siguientes.: 

Perfiles interno de concentra<:1on y taperatura. 
1----------------1-----------1---------1 
1 WHClnlD CAAACTiR!ST!CAICOCE!ITRAC!Olfl TiHPiRATURA 1 
1 X/Xaax 1 C/CUX 1 T/l'm 1 
1----------------------1-------------1-----------1 
1 0 1 0.26'1993 1 1.0000 1 
!------------------------!-------------!-----------! 
1 0.8625 1 9.267987 1 8.9991 1 
!-----------------------!-------------!------------! 
1 1.1250 1 9.27283' 1 8.9965 1 
1------------------------1-------------1------------1 
1 9.1875 1 8.283759 1 8.9971 1 
1------------------------1-·-----------!-------------I 
1 9.2599 1 9.30006(! 1 9.9959 1 
1------------------------1-------------!------------I 
1 e.3125 1 9.32177& 1 0.9922 1 
, ............................. r ••••••••••••• , .............. , 

1 t.3750 1 0.3'9132 1 9.9807 1 
1------------------------1-------------1-------------1 
1 1.4375 1 0.38245' 1 0.98;4 1 
1--------·---------------1-------------1-------------1 
1 t.5000 1 0.422109 1 8.9793 1 
1------------------------1-------------1-------------! 
1 8.1625 1 B.4&8474 1 8.9733 1 
l----------------------1-------------1-------------1 
1 e.me 1 0.521983 1 0.- 1 
1-----------------------1-------------1------------1 
1 1.6675 1 0.592&93 1 8.9186 1 
l-----------------------1-------------1-------------1 
1 . t.7SOO ! 9.651959 ! 8.9'98 1 
1------·--··-·-----------1-------------1-------------! 
1 9.8125 1 9.727098 1 9.9'91 1 
1------------------------1-------------!-------------1 
1 8.8750 1 8.8187&6 ! 8.9293 1 
!------------------------!-------------!-------------! 
l 9.9375 1 9.901859 ! 9.9176 1 
1------------------------1-------------1-------------1 
1 1.eooe 1 1.eooeee 1 e.9850 1 
!------------------------: -------------!------------! 
X.ax • 0.93 Cu.:< 1. 7.'.;0U:-e6 hax : 413.2726 

FACT'CI! Di EFECTIVIDAD 

'l = l rapidez observada / rapidez en la superf 1cie J 

'l' 0.9911J2a72 
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CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES 

Emprendo a formar. con un 
libro enano. un varón 
gigante, y con breves 
periodos, inmortales hechos. 
-------->>> Baltasar Gracian 
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Vll.- CONCJ..USlO!IKS Y RECOMENDACIONES 

Una vez concluido este traoa10, se pueáe itene1onar que los obJetlvos propuestos , fueron cubiertos total1ente y que 
resulta un 1atenal auy valioso tanto desde el punto de vista d1dActico, c01io el de obtención de grAficas para anál1s111 
de procesos cataliticos. 
Dada la ouentac16n que se le dió a este tnMJo. es recoaeOOaDle su uso cOIO t.erra11enta para la resolución de 
problela& de la asignatura INGtHIERlA QlllMICA Vlll , v ta1b1en es 1uy Util para la conatrucc1ón de grUtcas de 
Factor de Efectividad cootra KOdulo de Th1ele ~ra una ecuación dada de rapidez, y las tres ceometrias de partlculas 
analizadas. La expresibn de la rapidez de reacción, podr.\ ser de Upo heterogéneo, o Pseudohologéneo de cualquier 
orden. 

De los dos létodos nu.ér1coa estudiado:.1. se detectó una gran lentitud de proceso para el algoritao de Diferencias 
Finitas co1parado con el létodo de Reduo::ión de oroen y algont.o Runge-Kutta de Qlarto orden. Esta cireunstancu, nos 
iOOuce a recotendar el OlhlO létodo. 

Las pruebas de converg':!ntias realizadas con uOOs létodos, fueron exhaustivas y penitieron definir parbetros 
aultiplicadores de convergencia, éstos están incluidos en los prograaas correspand1entes. ' 

In las pruebas óe convergencia, se buscó 1e1orar el tiempo de proceso, para un resultado esperado de factor Ge 
lfect1v1dad: para ello , fue necesario deterunar los perhles de concentrac16n y temperatura con respecto al radio de 
la partlcula. 

Dada la posibilldarJ óe uulu.ar una sóla variablJJ co10 control de convergencia.en la construcción de perfiles prueba, 
para locahur los que representasen el co1porta11ento de la partlcula, se seleccionó la concentración coto dtcha 
variable de control , para evitar el co1portutento de inestab1l1Gad que pudiese introducir el efecto exponencial de la 
tetperatura. Esto {ue posil:lle uuluaMo la !oraa algetiraJca del balance ae energía en lugar de utilizar la foraa 
diferencial: con ello, la te1peratura se uneJ6 coao una función de la concentración y todo el proceso de dlculo, 
quedó supeditado a un valor supuesto (prueba y errorJ de tal concentración en la posición Us interna del intervalo de 
anltl1us del co1portuiento de la particula. 

Lo anterior fue 1uy positivo, ya que los valores de concentración esUn acotados y controlados por dos 1eCantS1as 
extremos: 

l.· La Reacción Wil1ca controla el proceso global tla rapidet de reacción es lental : la Difusión Interna de 
reactivos es 1uy r~p1da y la concenlrac16n en cualquier posición interna del poro, es igual a la concentración en la 
superficie de !a particula cataiit!!:-l: esto sugiere suponer co10 valor interno de la concentrac16n1ce1, el valor de la 
concentrac16n en la superficie le& l. C0 = es . 

2.- La 01fus16n lnterna controla el proceso global 1 Oiíus16n lenta); la rapidez de Reacción OJ.lliica es IUY grande 
iaphca que ade1As de la lentitud con que los reactivos llegan al rnterior de la partlcula, se consUtefl r~p1da1ente 
la concentrac1bn en el centro de la particula, tiende a cero ce= e . 

Considerando alternauva.ente, a estos valores e1tre1os co10 valores de prueba de ce 1 valor interno de la 
concentrac10n1, es posible, ll?diante una estrateg1i1 Ge bósqueda, localizar el valor •~s acorde con el coaportauento 
esperado de la parttcula y obtener flnal.ente 1.010 solución, los perhles de taiperatura y concentración que 
caracterizan una actividad catalltica . 

El prograaa que linallellte se est.\ anexando co10 parte escrita en esta tesis, se considera bastitnte confiable, para 
ello, se realizar6n suhcientes pruebas en cu3nto a reproduc1bilidad de valores y sensibilidad de par.t.etros. 
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El hombre que no comete 
errores, hace muy poco en 
la vida. ----------1>> Edward J.Phelps 
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ANEXOS 

Lo que hagas sin esfuerzo y 
con presteza, durar no puede, 
ni tener belleza. 

Plutarco 
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ANEXO I 

NOMENCLATURA 

El s1cnihcado de la no1enclatura se trató generalaente a lo largo del presente trabaJo. Sin e1bargo, este anexo trata 
de ser una ayuda para consulta r~p1da en la s11bolog!a. 
5e pueden usar Jas unidades descritas o cualquier otro JUego de unidades s1e1pre y cuanc_io se sea consistente. 

SIHIJOLO DESCRIPCllit UNIDADES 
Sist. C.G.5. Sist. Jnglt!s 

----------------- ---------------------------------------------------------- -------------- --------------
a raci10 del capilar CI pies 
1i raaio led10 de peros CI p1ea 
a0,al.a2,. coeítcientes de c01brnactón lineal 
e concentrac16n pol/cal lbloJ/pieJ 
c. concentración en el centro de la part1cula pol/c13 lblol/pieJ 
d d1íerencial 
11. coeficiente de d1fusi6n ordinaria o de bulto ca2/s pie2/S 
D. <Htusiv1dad efectiva ca2/s pie2/S 
o.. coeficiente de difusión Knuasen c12/a pie:l/S 
D. densidad de la fase sólida g/CIJ lDtpieJ 
!,. paro11dad 
1 función 
FIVJ vector del siste1a de ecuaciones 
llll calor de reacción Cal/Poi Btu/i.,ol 
JIVI 1atriz jacob1ana del s1ste11a 
K. constante de BoJtuan erg¡•K 1oléc. 
K.. conductividad tér1ica efectiva cal/e. e •e BtU/pie s •F 

'·" peso 1olecular g/pol lbllblol 
H f1UJOI01ar polis 1blo1/s 
NI nllaero de iteraciones 
p presión d1nas/ca2 
a rapidez de calor transiertdo cal/a c12 Btu/lb p1e2 

r radio de la partJcula " p1e 
R radio de la particula CI pie 

s. ~rea superficial co211Kcat. pie2/lb cat. 
T te1peratura 'R 

t tie.po seg seg 
!(JL tolerancia 
¡¡ veloc1d.id proled10 de translación 1olecular Cl/8 pie/e 
v. volu1en por tol cal/poi piel/l.,oi 
v. volu1en de poro por gra10 ele catahzador c1J/g cat. pieJ/g cat. 

l!.V dl{erencu del vector calculado, al supuesto 



SIHBOW 

1,y,l. 
V 

"'" «. 'e"' 
1 A 

1\ 
.n. 
'11' 

K-
T 

SIKJIJLO 

DESCRIPCl!lt 

long1 tud oel ca pi lar 
d19efl91ones del paraleleplpedo rectangular 
fracc10n aol 
altura de la partlcula catal1t1ca 
par~aetro que depende de los flu1os de A y 8 
constantes de Lennard~Jones 
a6dulo de Th1ele 
trayectoria Ubre e;ha <1e 1ol~ulas gaseosas 
factor de efect1vidad 
integral de cohs1ón 
constante 3.1li1S92 .• 
denudad 
d1betro t0lecular 
factor de tortuosidad 

S\IBINDJCIS 

DESCRIPCl!lt 

condiciones calculadas en el centro 
reactivo A 
producto B 
nócleo que no ha intervenido en la reacción 
propiedad efectiva 
sacroporos 
aicroporos 
cond1c1ones calculadas en la superhcie 
partlcula 
condiciones evalua'.clas en la 1uperhc1e 
total 

P!g. A.2 

UNIDADES 
SIBt. C.G.S. Sist. Inglés 

CI pie 
CI ple 

CI pie 

CI ples 

Cicsl lb/p!eJ 
CI pies 
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SIMBOLOGIA DE LOS DIAGRAMAS DE FLUJO 

tn1cio o final del progrua 

Entrada de datos 

:-0 
1 ' 
1 : 

Circuito de dlculo 

¡ i 
1 1 

L_ ______ ó 

<> Cond1c1ona11ento 

D&Jbrutina 
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Sallda de Resul tado8 

o COnector 

D ABlgnacl6n o 11!e11pluo 

Transferencia de control 
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ANEXO 11 

HETODO DE CALCULO DEL COEFICIENTE DE DIFUSION MOLECULAR 

Para presiones y te.peraturas IOderaaas la ecuac1bn de Chapaan~Ensog es adecuada para evaluar el coehc1ente de 
difus1vidad: 

donde : 

0.. • \t.981858 --=--"T'-'-' __ 
P,. (J'_ .. jl,,. 

te1pei-atura en ºK 
p,. presiOn total de la teicla gaseosa en at1 
HA , H. pesos 1oleculares de los gases A y B 

PROCEDIH!Elml 

1. De la tabla A2.l encontrar los parametros E/K. y cr 

2. calcular cr. de ec. i\2.2 y E. .. de ec. A2.J 

Pan aquellos gases que no se encuentren disporu.bles los para1etros CJ -

a"c l.HI v._ l'" 

Ec. A2.I 

!c. A2.2 

Ec. A2.J 

E ,. pueden aproxt1arse con : 

Ec. AJ..4 

Ec. A2.5 

Los valores de v.. se calculan adicionando los increte.ntos de volu1en para cada .ito10 hasta construir la 1olécula 
1 ley de Kopp 1, los increientos se encuentran en la tabla Ai.~. 
El factor integral de cohs1ón .n. - esU tabt.llado co•o una íunc10n de K. T / f: - en la taola A:.!.J • 
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con estos datos aplicados a la ecuacibn A2. l pueden estiaarse los coeficientes de difusividad binaria para cualquier 
gas. 
Otras alternativas pueden encontrarse en la referencia 1Re1d-Praun1tz l Shervoodl. 

TABLA A2.l 

Parilletros de 
Lennard-Jones Constantes Criticas 

ColPltt!lto Peso oolecular O'l"AI </KB l"KJ Te !"KI Pe (at.IJ Ve (Cl3/po!J 

Aire 28.97 3.617 97.B 132.8 36.4 86.6 

Ar 39.944 3.ue m.e 151.B 4B.8 75.2 

er, 159.Ul 4.268 520.8 584.e 1112.e 1u.0 

26.84 4.221 185.8 389.5 61.6 113.8 

28.es 4.232 205.8 2UU SU 124.8 

38.17 ut8 ne.e 305.4 48.2 148.8 

. 52.14 4.38 339.I 488.8 59.8 

42.88 36S.B 45.5 101.8 

44.89 5.861 254.I 378.B 42.B 200.e 

78.ll 5.278 44B.8 562.6 48.6 268.0 

84.16 &.e93 324.B 553.0 49.B 

15J.B4 5.881 327.8 445.4 45.8 276.e 

Cl, 78.91 4.115 357.8 417.8 76.1 124.B 

co 28.81 3.598 llB.B 133.B 34.S 93.1 

44.81 3.!196 190.8 384.2 72. 9 

68.88 4.13 335.0 378.e 61.8 

76.14 4.438 488.8 552.8 78.8 



aJllS!AKllS DI LllllARlhJallS Y PllCl'lmADIS CRITICAS 

ParAletros de 
Lennard-Jones 

cont ... 

Constantes Cr!ucas 

Colpuesto Peso 1olecular O" 1·AJ E/KB 1•K1 Te t•K¡ Pe (at11 Ve (c1J/po!J 

4.759 4"6.9 519.8 68.B 

Ol,Cl 5~U9 3.375 855.0 416.3 65.9 143.8 

16.04 3.022 137.9 190.7 45.8 99.3 

119.39 5.439 327.9 536.6 54.8 240.8 

38.1!'1 3.653 112.9 

2.016 2.915 38.9 33.3 12.8 65.0 

'-003 2.576 lU 5.26 2.26 57.8 

5.341 313.8 408.1 36.8 263.0 

1, 253.82 4.982 SS.U 880.8 

Kr 83.8 J.61 190.8 289.4 54.3 92.2 

425.2 37.S 255.0 

n-c..Hu1 72.lS 5. 769 345.0 469.8 33.3 311.8 

n-C..K,.. 86.17 5.909 413.9 587.9 29.9 368.i 

n..C,H1• let.29 540.2 27.0 426.0 

n-C.Hae 114.22 7.451 320.0 569.4 24.6 485.8 

n-C.H,,, 128.25 595.0 22.5 543.8 

28.92 3.681 91.S 126.2 33.5 90.1 

44,1!2 i.019 220.8 309.7 71.7 96.3 

He 20.183 2.789 35.7 44.5 26.9 U.7 

30.91 3.'10 119.9 180.0 64.U · 57.i 

32.1!'1 3.m m.0 154.4 49. 7 74.4 

48.80 268.0 67.8 89.4 

P!g. A.7 



rolSf.11115 DI l.lllllW}-JOlllS Y l'IOPllDADIS CIJTICAS 

Parbetros ele 
Lennaro-Jones 

cont. .. 

Constantes Criticas 

Co1puesto Peso tolecular O"l.AI é!KB 19KI Te l•KI Pe (at•I Ve (cal/poli 

64.11 4.299 252.0 430,7 11.98 122.8 

131.3 4.011 229.0 289.8 18.8 118.8 

Tlf!IA 12.2 

IJOlllllllOS IS iWlllJI PAIA IS!llWI 1L VOCU!lll lllLl!llW AL rul!'O !JE llWJCllJI -

TIPO DI Allll:) E11 LA l!OUCllLA 

CarbOno 

Cloro, tera1nal ce.o R-Cl 

Cloro, tedio cmo -0«:1-

FlOor 

Helio 

Hidrógeno 

Hercurio 

Mitrógeoo en asinas priHrias 

Hitr6geno en asinas secundarias 

OXlgeno en tetonas y aldehldos 

t>xigeno en telll-esteres y eteres 

OXlceno en etil-esteres y eteres 

oligeno en esteres y eteres ligeros 

lHCRl.!lmO 
DI 

VOLUH!JC 
lc1J/g101l 

14.8 

21.6 

24.b 

8.1 

1.8 

3.1 

15.1 

ll.5 

12.8 

1.4 

9.9 

u.e· 

P.\&. A B 



IJQIKllmlS DI l'OLIMlll PARA ESTlll!i IL VOLllllll IQJtlJl.AR AL IW!O DI mJU.ICI~ ltOllltAL 
cont ... 

TIPO DE ATOi() EH LA HOLECULA 

IMCRDIEHTO 
DE 

VOLUl1EH 
leal/poli 

Oxigeno en kidos 12.8 

Oxigeno unido a S,P o H 6.3 

Fósforo 27.0 

Azufre 25.& 

Compuestos ordnicos clchcos 

3 .ito1os en el an1 Uo ·&.e 

4 .ito1os en el anillo -8.5 

5 .ito1oa en el anillo -11.5 

6 áto1os en el anillo ·15.9 

tfaftaleno -39.9 

Antraceno -47.5 

TABLA 1.2.3 

VALORIS DI .n.._ PARA 1L CALCULO D1L a>ll'ICllllll DI Dil'tlSIYIDAD roR IL IÍXlllD DI J.lllllAID.JOlllS. 

!---------! -----------! --------- !--------! 
!---------! -----------! --------- !--------! 
IK.T/é-1 n__ IK9í/e-!il- ! 
1---------1-----------1---------1--------! 
!---------! -----------! --------- !--------! 
1 6.38 1 2.1>&2 1 2.e ! 1.075 1 
!---------! -----------! --------- !--------! 
' e.Js ' 2.47& 1 2.!i ' i.eoe 1 
!---------! -----------! --------- !--------! 
! 8.40 1 2.318 1 3.0 1 8.9•9 1 
!---------! -----------! --------- !--------! 
! 8.45 1 2.184 ! 3.5 1 8.912 1 
!---------! -----------! --------- 1--------1 
! 0.58 1 2.e&b ! 4.0 1 8.884 1 
!---------! -----------! --------- 1--------1 

Plg. A.9 



YALmlS IJC n - PiU IL CALCULO DIL OOll'IC!lll!I DI DilUSIYIIWl roa IL lllllLO DI UlllAlli).Jt111S. 
cont. .. 

!---------! ----------! --------- !--------! 
1---------1 -----------! -------- !--------! 
0'..T/E."•' !l- ! K.""Ttf- ! n,,.. 1 !---------! __________ , -------- !--------! 

!---------! -----------! --------- !--------! 
1 a.11 1 1.%6 1 1.0 1 0.tl42 1 
l-----·--1-----------1---------1--------1 
1 0.60 1 1.877 1 7.0 1 8. 790 1 
1------··-I --··-------1 --------- 1--------1 
1 0.61 1 1.798 1 18.0 ! 0. 742 1 
1---------1-----------! --------- !--------! 
1 0.70 1 1.729 1 20.0 1 0.664 1 
1---------1 -----------! --------- 1--------1 
1 0.71 1 1.667 1 30.0 1 0.623 1 
1-------1···----·--·l-··-----·l····----I 
1 e.se 1 1.612 1 •U 1 1.196 1 
1---------1 -----------1 --·------ 1--------1 
1 0.81 1 1.162 1 18.0 ! 0.176 1 
1-------·-I ----------1 ··------- 1--------1 
1 8.90 1 1.117 1 60.8 1 8.168 1 
1---------1 ----------1 --------- l·-------1 
1 8.91 1 1.476 1 70.0 ! 8.146 1 
1-------·I --·-·-·-··! -------- 1--·-·---1 
1 1.ee 1 1.•39 1 se.e 1 0.131 1 
1--------1 -----------1 ··------- 1--------1 
1 1.10 1 1.371 1 90.8 1 8.126 1 
1------·-I -----------1---------1--·-----1 
1 1.21 1 1.320 1 100.0 ! 0.113 1 
l---·----1 -----------1 ·---·--·· l····---·1 
1 1.31 1 1.2n 1 200.8 1 e.464 1 
1--------·I -----------1 --------- 1--------1 
1 1.40 1 1.233 1 JH.8 1 0.436 1 
1--------1 -----------1 --------- l-·-·----1 
1' 1.10 1 1.198 1 400.0 1 0.417 1 
1--------1 --·-·-----·I --------- 1--------1 
1 1.71 1 1.128 1 .. .. . 1 ..... 1 
1·-------1 --·--------1 --·-·---- 1------·-I 

Ple. A.10 
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ANEXO lll 

GUIA DEL USUARIO 

11 prograaa propuesto tiene la finalidad de resolver probleus tlpicos de catAli11i1 donde se quiere calcular el factor 
de efectividad y los perfiles de concentracitin y tsperatura para parttculas catallticaa de geo.etrla definida, 
(esferas, c1llnaros y paralelepípedos rectangulares!. 

Los datos requeridos son : 

Propiedades de la particula 
- Dena1aad IDpl 
- Intervalo donde se valuaran los perfiles tX..K..J, donde: Y.. es un punto de la superficie de la partlcula, 

y X. puede ser un punto en el centro o cualquier otro p.mto entre el centro y la superficie • 

Propiedades del aistesa: 

- DifusiYidad efectiva Ulel 
- Concentración en la superficie (Cs) 

y si el proceso es no isotéraico, se requieren adesAs los siguientes datos: 

Propiedades de la partlcula: 

- Conductividad téraica efectiva IK.J 
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lTop1edades Oel SlBtE:U ! 

- Tesperatura en la superftcie { T 1 
• calor de reacc10n, con ugno negativo para reacción exoténica y sin signo para reacción enclotéraica. 

• Ecuac10n de rap1.dez de reacción 1 f{C,TJ 1 
Para aioos pro.::esOs isoténico y no isotéraico se requiere espresar la ecuación de rapidez de reacción com una 

func16n de CtlJ y de CUJ.Tllt respectivaaente. El subíndice indica que la concentrac16o y te1peratura se valuaran por 
pequeños intervalos.La ecurci.00 de rapidez de reacciOo ee debe escribir eo notacida Mm.C 

EJesplos de ecuaciones de rapidez de reaccibn: 

Caso isotérmico : 

flC,TJ • 4.J21-1oeu1·e.as 

caso no iaoténico : 

FlC,T) • 5.415!-JtEXP(-15"11/TlllioClll't.5 

La ecuacibn ~ede ser tan cotpleJa cot0 la de un IOdelo Uffil , pero 11u!1pre debe respetarse la notaci6n de Clll y TUI 
para concentrac1bn y te1peraturas respectivuente. 



PASlS A SICUI R 

!. EHCIJIOIOO DEL HICRQCall'llTAOOR APPLE lle 

1.1 lntroelucir el disco en la unidad corresp<>Miente. 
1.2 Cerrar coapuerta. 
1.3 Entender 1on1tor aed1ante el interruptor que se encuentra en la esquina superior derecha. 
1.4 Encender procesador del interruptor que se encuentra en la parte posterior izquierda. 

P!g. A.13 

t.5 Esperar a que se ter11ne de cargar el progrba de presentación (cuando se apague la luz roja de la unidad de 
d1scoJ. 

ll. U!ll DEL PROGRAMA 

2.1 Opri1ir cualquier tecla para entrar al aenti principal. 
2.2 Se selecciona la opcilm de té<.nica nu.1~1ca, tpres1onar 1 6 21. 
2.3 Se selecciona tipo de proceso, (presionar 1.2 b 31. 
2.4 Se selecciona tipo de geo1etrla tpres1onar 1,2 6 3). 
2.~ teclee la ecuac10n de rapidez de reacción Ftc, TJ. 
2.& SU1rn1stre los datos tCs,X •. X..,Op y Del en el orden que se vaya requiriendo. 
2. 7 Si su proceso !ué no isotér11co, sU1in1strar Ts, Ke y dH. 
2.8 Espere a que el programa de sus resultados, 11entra.s el progrua corre, en pantalla aparecerAn : el 00.ero de 
iteración. el dx110 error perusitlle, error en concentrac16n y el error en teaperatura (Si su proceso fué no 
isotén1co1. cuando ter11ne de correr el progrua en pantalla aparecer! la tabla de los perfiles de concentrac16n y 
taperatura. 
2.9 S1 <1esea 11pr11ir el perfil verihque que la i1presora esté preparada con papel y encendida, S1 es asi oprima 
s11ulUneaserte tCtrli 1P1. 
2.16 Opr11a cualquier tecla y se obtendrA el factor <le efectividad, oprima h tecla cRnURH1 para ver las grACicaa de 
los perfiles. 

111.Al'AGAOO DEL HICROC(»IPIJ!AOOR APPLE lle. 

3. t Abrir co1puerta de la unidad de disco y sacar el disco. 
3. 2 Apagar 10nitor. 
3.3 Apagar procesador . 

• Siespre que se esté interactuaoclo con la unidad de disco, es i1portante, no abrir Ja co1puerta para sacar el disco, 
11entras la unidad esté trat>aJando (luz roJa encenchdal. 
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ANEXO IV 

HODULO DE THIELE 

Para definir el 10dulo de Tbiele para una particula catalitlca, con una geoaetria especifica, es necesario cof\OCll..r la 
ecuación de balance de aateria y energía asl COio la ecuac16n de rapidez de reacción. 
En el presente anexo se ha.ra el anAlis1s para ecuaciones de rapidez de la foraa : lp = K C" 

La ecuación de balance de aateria pan parttculas catalitica.s esfericas es: 

~~ti~· .E.. f(C,TJ • 6 
diª lcb o.. 

® .. T, 
c. 

Homlizando la ecuación A4.1 y denotaMo con un • lis nuevas variables adilen.Sionales: 

e·= e c. 

..!!!.... • x. 
dx" 

!!!;_. r;ú!f;:) 
d1 x.\dx• 

Ec. A4.2 

por lo tanto 

I"' : _!_ 

X. 

dx: x. dx• 

Ec. AU 

!c.AU 

Ec. Ali.4 

Ec. M.S 
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Ec. A4.ó 

sustituyenclo en u ec. A4.J y con !a ecuación de rapidez Fit!.TI = K l.'" : 

1u!Uphcando por x." t C. 

!c. A"7 

De la relación voluaen/Area para esfera que es igual a ~ 11 !w. 
41fX•<t 3 

Sustituyendo en el grupo de constantes del tercer tér1ino de la ecuación A4.1 la relación volultell/Area por x. 
resulta : 

y este nOtero es el cuadrado ael 16dulo de Th1ele 1 i ~ J , por lo tanto : 

§. • !,J!!!!KC.~•' 
l De 

Et. A4.8 

Este es el 10dulo de fh1ele para particula cataliuca de geotetria esférica y ecuación de rapidez de reacción de la 
iona : Rp = K C" 

La ecuación de balance de 1ateria l ec. M.11 en función del 16dulo de Thiele es : 

Ec. A.4.~ 



CILIJlllQ 

CASO ' 
Predoa1na transferfncia en dirección radial. 

La ecuac16n de balance de aater1a para partkulas catallucas ciUOOricas y tranaferencia radial es: 

~ + ! ¡!; -~ f(C,TI • e 
dJ.1i 1 di D. 

Voluten de la partícula n X.3 h 
Area perpef'll11cular a la direcc16n de transferencia 21' x. h 

Noraalh:ando y resolviendo con la lllB&a 1etodolog1a que para la geo1etria anterior, resulta : 

De la relación volu1en/Area para c1l1Mro ~ : !a 
211. h 2 

re. !4.11 

re. !4.11 

SIJsUtuyeMo en el grupo de constantes oel tercer ténino de la ecuación A4.U la relación vollmen/kea por x. 
ruulta : 
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v este nl1.ero es el cuadrado ciel 16dulo de Thiele 1 1! .z 1 , por lo tanto : 

ic. Ati.12 

Este es el 10dulo de Th1ele para partlcula catalitlca de geo1etria cilindrica. transferencia predotinantaiente radial y 
ecuación de rapidez de reacción de la loria : Rp = IC l.'" 

La ecuación de balance de aateria 1 ec. Ali.11:11 en Junc10n Clel aódulo de Thiele es : 

Ec. Atl.13 
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CASO : 
Pre:!01ina transferencia en dirección axial 

i1 aiaao an&bsis torrespande tu.b1én a Ja geoaetr!a oe panlelepipedo rectangular cuaMo &e tiene transferencia 
unidireccional. ya que la ecuación de balance de aateria es La 1isaa para aabos. 

~ -..f...ftC,TI • 0 
dJZ ll,, 

le • .14.14 

... 
.... 11' 

/ 

~oluten oe la partlcula ciltndrica : t 11 ril J t2 1. 1 
.vea perpendicular a la direcc16n de transferencia consideraOOo que nay difusión en a.Das caras : 2lt~ 

Vo!uen de la partlcula en toraa de pl!ca : 2 x. L h 
t.rea perpendicular a la duecc1bn de transíerencia considerardo que nav difusión en Uba8 caras : 2 L h 

Nonaliz.ando y resolviendo con la 11saa 1etodolocla Qite para la geoetria esférica, te1ulta : 

(C. AUS 

fJe la relación voluen/!rea para Ja placa y el ciltndro tdlfus1bn auall 2 
2
1 ~ h :1 1y:;:/1 t.J 
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Sustituyenao en el gnipo de constantes <leJ. tercer ténino ele la ecuación Ali.1S la relación volu.en/!rea por x. 
resulta : 

~ K X .1 e n•1 D. •• 

y este nbaero es el cuadrado Gel 16dulo de thiele t j ª 1 , por lo tanto : 

Ec. M.16 

Este es el 1bdulo de Thiele para particula catalltica de geotetria cillndrica, transferencia predo1inanteente axial o 
para particula en foraa de placa, difusión unidireccional y ecuación de rapidez de reacciOn de la foraa : Rp : K C"' 

La ecuación de balance de aateria ( ec. M.141 en tunciOn del tódulo de Thiele es : 

Ec. A4.17 
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