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INTRODUCCION

Los reactores quimicos pueden tener una gran variedad de tamafos,
formas y condiciones de operacién. Uno de les mds comines es el pequedo
matraz o vaso que se usa en el labpratorio quimico para las reacciones
en fase ligquida. El otro extremo, en cuanto al tamafio, lo constituyen
los grandes recipientes cilindricos emﬁleados en la industria dal
petrdleo, por ejemplo, en el cracking de hidrocarburos.

En el vaso de laboratorio se agrega una carga de reaqtantes qQue se
lleva hasta la temperatura de reaceién, se mantiermen estas condiciones
por un determirade lapso de tiempo, y después se extrae el producto de
la reaccidn. Este reactor por lotes o intermitente se caracteriza por
la variacidn en el grado de reaccién y en las propiedades de la mezcla
reaccipnante con el transcurso del tiempo. El reactor para el cracking
de hidrocarburcs cpera en forma continua con flujos estables tanto de
entrada de reactantes como de salida de productos. Esta clase de
reactores corresponde al tipo de flujo continuo, en el cual el grado de
reaccidén puede variar con respecto a la posicisn en el reactor, pero no
con respecto al tiempo. Esta diferencia en 21 método de operacién es
una de las bases para la clasificacidn de los reactores.

Las dos clasificaciones, por lote o continuo, y de tawqm o Ltube,
no estan necesariamente interrelacionadas. De esta forma, el reactor de
vaso de laboraterio se describe como un sistema intermitente, pero
puede transformarse en un aparate de flujo continue. Ademas, un reactor
tubular también puede operarse por lotes recirculando la mezcla
reaccionante a altas velocidades a través del tubo por medio de un

circuito cerrado.



Esta tesis consiste en la elaboracién de un sistema computacional
para PC's compatibles programado en lenguaje DBASE, dicho sistema tiene
la finalidad de dimensionar el comportamiento de reactores tubulares
industriales para reacciones guimicas homogéneas.

Este sistema permitird al usuario determinar las caracteristicas
que regirdn e! comportamiento del reactor, como por ejemplo la relacidn
espacio-velocidad, longitud, temperatura, conversicn, etc., y ofrecera
al usuarioc 1la posibilidad de visualizar graficos que relacionen ese
tipo de pardmetros.

Funcionando en forma de menus, =1 programa esta disefade para
representar mediante un modelo matem&tico, un problema real. Estos
modelos matemdticos son desarrollados utilizando conceptos de 1la
materia de Ingenieria Ruimica VI, es decir, por medio de balances de
materia y energia a partir de leos cuales se obtienen ecuaciones
diferenciales.

La solucién de cada una de estas ecuaciones es de naturaleza
numérica y estd dada por diversos métodos, por ejemplo el método de

Runge-Kutta de 4° orden.
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1. GENERALIDADES SOBRE REACTORES TUBULARES

1. DESCRIFCION,.

Los reactores de flujo tubular se amplean como unidades de
laboratorio, con el propdsito de obterer una ecuascidn de velocidad,
para los procesos de producciédn, a escala comercial. De hecho, es un
método comun y deseable desarrollar una ecuacién de velocidad
utilizando los datos obtenidos en un reactor de laboratorio de la misma
forma que la unidad comercial propuesta.

Los reactores tubulares o continuos pueden construirse en varias
formas, por ejemplo, las unidades convencionales para crackiag Lécmice
en la industria petrolera de los tipo no cataliticos en los que el
calor es transferido por conVeccién y radiacisn a ta pared del tubo
para aumentar la temperatura del fluido al nivel de la reaccién. Por
otra parte, los reactores continuos puaden ser tanques o© marmitas,
parecidos a los reactores de tangue agitado o intermitentes, con
aditamentos para afadir reactantes y extraer los productos en una forma
continua. E1 tipo de tanque no es recomendable para reacciones tales
como el cracking térmico, donde deben suministrarse grandes cantidades
de energia calorifica, ya que se cuenta con una superficie muy reducida
por unidad de volumen del reactor. En estos reactores, por 1lo general
es posible obtener un mezclado practicamente completo con agitacidén
mecAdnica. Bajo estas condiciones, la composicidn, la temperatura, y la
presién son uniformes en todo el recipiente. En =1 tipo tubular, donde
la longitud es generalmente dependiente del diametro del tubo, 1la

velocidad forzada en la direccidn del flujo es suficiente para retardar



el mezclado en direccion axial; esto es, es posible aprodimarse a un

funcionamiento de tipo flujo tapaén.

2. FORMAS DE OPERACIONM.

Ciertes productos obtenides en cantidades mas bien pequenras
{productos farmaceéuticos, colorantes 1Y otros) se fabrican
discontinuamente. En una fabrica de este tipo de productos, uno puede
sorprenderse por la presencia de centenares de avtoclaves, cada uno de
ellos utilizado para producir una tonelada de un producto un dia y una
tonelada de otro producto completamente diferente al dia siguiente. Un
sistema asi ofrece uma gran flexibilidad, especialmente cuando 1la
citada fabrica tiene una gama de cientos e incluso miles de productoes,

cada uno producido en una escala mas bien pequedfa.

Otra ventaja de la operacién discorntinua es que &1 costo de
capital es a menudo menor que para el correspondiente proceso continuo.
Por esta razén este sistema es adecuado para nuevos procesos que en una
etapa de desarrollp mads avanzada funcionaran en forma continua. Las
razones por las que los proceses continuos se adoptan, finalmente, en
la mayoria de las industrias quimicas de gran escala son
principalmente:

a) Disminucién del costo de trabajo (es decir, menor mano de

obra), a rausa de la eliminacién de ciertas operaciones, tales
como o1 repetido llenado y vaciade de recipientes discontinuos.

b) Facilidad de contrel automatico. También esto reduce costos de

~

trabajo, aunque generalmente requiere un considerable gasto de

capital.



c) Mayor constancia en las condiciones de la reaccién Ys por

tanto, mayer constancia en la calidad del producto.

La correcta eteccién entre operacién centinua y discontinua
depende mucho de la magnitud de los costos de trabajo en relacidén a los
costos de capital, sin embargo. el aspecto cinético es determinante. La
cinégtica de las reacciones se estudia generalmente en el laboratorio en
operaciones por lotes, pero la aplicacién de los resultados al disefo
de operacién de un procesc continuo no. implica nueves principios de
cin&#tica puesto que los cambios moleculares son los mismoes. La
diferencia estriba en la existencia de un estado de flujo en el proceso
continuo, y esto puede ocasionar cambios importantes de caracter
microscopice. En particular, no todas las moleculas que fluyen a través
del sistema tendrdn necesariamente igual tiempo de residencia, ni
tendran la misma histeria en cuanto a los cambios de concentracidn o
temperatura. Estos factores pueden causar diferencias apreciables de
rendimiento o velocidad media de reaccién, en comparacién cen un
proceso discontinuo. Este es especialmente el caso cuando la reaccién
se complica por 1la existencia de reacciones secundarias. Agqui el
rendimiento del producto deseado puede diferir considerablemente entre
la operacién continua y discontinua, y también entre los dos ¢ipos
principales de procesos continuos. El rendimiento de la reaccién no es
necesariamente mas bajo para el proceso continuo (en algunos casos
puede ser mds elevado). Sin embargo, en ejemplos donde es mas bajo,
este factor puede contrapesar las ventajas normales de 1a operacién
continua de modo que favorezca al sistema discontinuo.

Pueden existir muchas combinacieones de tamafo y condiciones de
operacisén para un tipo especifico de ryeactor gue satisfaga las

condiciones de disefo. Primero es necesario establecer el mé&todo de



cdlculp para el funcionamiento del reactor para después aplicar una
teécnica de optimizacién que determine el disefo mds provechose. E1
problema de control de! reactor consiste en determinar ta forma en que
se deben variar las condiciones de operacicng la primera decisidn
radica en cuales son las condiciones de operacion que deberan usarse
come puntos de control, después de esto se establece una politica o
estrategia para reducir las fluctuaciones.

El procedimiento de control resultante puede ser manual. Por otra
parte, puede ser un método semicomputarizado, en el cual se utiliza la
computadora para obtener rdpidamente el valor de la funcién que
determina el comportamiento, pero los cambios indicados con respecto a
las condiciones de operacién se llevan a cabo manualmente. E1 disefo
éptimo  requiere wn  trabajeo numérico repetitivo; por tanto, la
computacidn mecdnica simplifica notablemente la tarea de optimizacidn.

Calor v reaccion. Debido al calor generado o absorbide por una
reaccion quimica existen razones distintas por las cuales la wvelocidad
de reaccién no continda necesariamente aumentando al elevarse la
temperatura, uma es el agotamiento de los reactives y otra la
posibilidad de pasar a un conérol por difusidn. El agotamiento de
reactivos puede comprenderse considerando la reaccién

A+ B ——: cC+p
que es exotérmica y cuya constante de velocidad tieng €1 normal
coeficiente positivo de temperatura. Si la reaccién se realiza en
condiciones adiabaticas (es decir, no existe intercambio de calor con
los alrededores), la temperatura se elevara y la constante de
temperatura aumentard. Sin embargo, la velocidad de reaccidén es igual a
un praducto, de la constante de velocidad por una funcién de las

concentraciones; debbiido al agotamiento de los reactives esta  funcidén



tenderd a disminuir y compensara asi el aumente de la constante de
valeocidad.

La si1tuacién varia segun se trate de un sistema isotérmico © no
isotérmico. En les reactores tubulares e1 comportamiento de la
temperatura. para una reaccidan exotérmica, tiende a olevarse
continuamente a lo large del reactor, y lo hace a no ser que exista una
refrigeracién externa muy eficaz. Mo obstante, pueden presentarce
tambié¢n en estos reactores fendimenss de estados alternatives. La
condicidn esencial de todos los tipos de reactores es la existencia de
algin mecanismo por el que el calor generado en una etapa en el proceso
de reaccidn puede retroceder a una etapa anterior, creande asi la
posibilidad de un pase entre niveles estabhles superipres e inferiores.
El mecanisme de la retroalimentacidén puede originarse por cualquiera de
las circunstancias siguientess:

on de calor en cantidad significativa, en direccidn

al) Hay comduc
inversa al flujo de los reaccionantes.

b)) Hay treensmisidn de calor, por medio de un cambiador de calor
entre el fluido caliente que sale del reactor y 2% fluido frio
gue entra.

5i ninguno de estos mecanismos es efective, la reaccidén puede

tender a pararse, s decir, €1 sistema en reaccién vuelve a un estado
eatacionario mds baje, en gue la velocidad de 1a reaccidn es
despreciable y la temperatura es solo ligeramente mayor que la del gas
frio de entrada. Ademas, esta clase de extincién puede ocurrir adn
cuando se emplee un cambiador de calor; por ejemplo, cuando un
ensuciamiento progresive de la superficie del cambiador de calor hace
que la temperatura de entrada del gas en el reactor descienda por

debajo de un nivel critice.



2.1 Operacidn isotérmica.

En un reactor que opera en forma isotérmica, la temperatura de 1a
mezcla reacciopante a lo large del reactor permanece constante como
consecuencia de un libre intercambio de calor con los alrededores.

El disefin de reactores 1sotérmicos requiere exclusivamente 1la
resolucién de ecuaciones para balances de conservacién de la masa,
exceptuando los casos en que es dificil mantener una temperatura
uniforme. Para reacciones multiples, la selectividad es tan importante
como la conversién. Uno de los métodos de resolucisn consiste en
formular un balance de masa con respecte al reactor para cada reaccidn.
La seleccién de la especie sobre la cual se basa el balance de masa es
arbitraria, pero generalmente se selecciona un reactante o un producto
limitante. Una vez que se establece el grade de verificacién para una
especie, las cantidades de las otras especies gquedan fijadas por la

estequiometria de la reaccion.

2.2 Operacidén no isotérmica.

En la operacién de reactores de flujo tubular es muy coman
encontrar temperaturas no uniformes. La temperatura puede variarsé
deliberadamente {por intercambio de caleor con 1los alrededores) para
lograr velocidades de reaccién mdximas. Sin embargo, @s mas frecuente
que las variaciones de temperatura se originen debido a que el calor de
reaccién inherente es importante y el intercambio de calor con  los
alrededores esta limitado. Cuando el intercambio de calor es
insignificante, =2 preduce una operacién adiabatica o no isptérmica.
Los grandes reactores comerciales tienen mayor tendencia a apyroximarse

a la operacidn no isotérmica que a las condiciones isotérmicas, excepto
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&n unos pocos cases, tales come los procesos de 1somarizacidn, donde el
calor de reaccién es insignificante. El disefo de reactores no
isotermicos suele reguerir la resolucidn simultanea de  un balance de
energia con el balance o los balances de conservacién de la masa.
Cuando solo se verifica una reagcign. los resultades deseados son  la
conversicen y la temperatura en funcicn del volumen del reactor., Cuando
se trata de reacciones miltiples, la selectividad es tan impor tante
como la conversion.

El intercambio de calor con los alrededores, mas que cambiar por
completo los efectos de la temperatura en los reactores adiabaticos,
los medifica. Por consiguiente, los resultados para condiciones no

isotérmicas proporcionan un enfoque muy Gtil de 1los efectos de la

temperatura.,

3. TIPOS DE MODELOS.

En contraste con el comportamiento de los reactives en un  reactor
de tangue agitado, en un reactor tubular los reactivos fluyen con un
bajo grado de mezclado. En el caso ideal, cada elemento de la mezcla
reaccionante tiene un tiempo de reaccién precisamente igual al tiempo
de residencia del reactor. El reactor tubular es, por tanto, una  forma
conveniente de convertir un reactor por lotes en un reacter continue,
correspondiendo el flujo a través del reactor al paso del tiempo en el
reactor por lotes. Naturalmente existen otras aplicaciones ademas de
esta, pero la analogia s muy importante y el caso 1ideal resulta muy
Gtil en el disefio preliminar. De tal manera, en un reactor de tangue

agitado los reactivos son mezcliados de la mejor forma posible mientras
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gue en el reactor tubular no se pretende Inducir mezcla, por elle
pedemos decir que el reactor tubular es basicamente una especie de
conducto a traves del cual los reactivos fluyen y no se tiene 1la
intencidn de rebasar el grado natural de mezclado.

Aun asi, existe una gram variedad en tipos de reactor tubular. En
algunos los reactives fluyen a través de un tubo muy largo, en otros
fluyen a altas velecidades a través de un tubo muche mas corto dentro
de un horno 3 altas temperaturas. Un reactor empacado con particulas
cataliticas puede variar en tamafo desde un convertidor de amoniaco de
50 pies de lérgo hasta un reactor diferencial para investigacidn de

asvs centimetros de longitud.

3.1. Reactor ideal (flujo tapén).

El reactor ideal de flujo tubular es aguel en el que no hay
meztlado en la direccién perpendicular a la del! flujo lesto es, en la
direccidn radial). La figura 1.l representa este tipo de reactor. Las
concentraciones varian a lo large de la coordenada de longitud, =, no a
lo largo de la coordenada radial, ¢. Excepto cuando es posible una

operacién isotérmica, la temperatura varia tambieén con =.
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Z=longitud total del reactor
2
A= area transversal = I T

t'2 = radio total del reactor



Pueden existir desviaciones con respecto al comportamiento ideal
en el flujo tubular. Dos tipos de desviaciones seon el mezclado parcial

en direccién longitudinal y el mezclado incompleto en direccidn radial.

J.2. Reactor con mezclado axial y radial.

Se han desarrollado ecuaciones simples de congervacién de masa
para la versicn ideal del reactor de flujo tubular. Cuando no se
satisfacen los criterios de me:zclado de esta forma ideal, las
expresiones matemdaticas para las ecuaciones de conservacién resultan
mas dificiles.

Cuando se considera la vartacién de propiedades, ya sea en sentido
axial o radial al tubo, se presentan ciertas complicaciones tales como
la difusién y la conductividad de la mezcla reaccionante. En estos
casos es necesario incluir en los balances de conservacidén de masa las
constantes de difusividad, y por otra parte, las constantes de
conductividad térmica en los balances de conservacicén de energia.

Generalmente los experimentos rvrealizados al respecto, en los
cuales se obtienen datos de estas constantes, no son muy abundantes en
la literatura, por lo que la resolucisn numérica de estas ecuaciones de
conservacidn de masa y de energia se complica.

En ¢l caso isotérmico, las desviaciones con respecto al
comportamiento del flujo tapén, tienen su origen en las variaciones - de
velocidad axial en la direccién radial y en la dispersién axial. La
variacion axial de velocidad conduce a una distribucién del tiempo de
residencia y lo mismo sucede con la dispersisn axial. Sin embargo, en
1bs reactores no isotérmicos, las desviaciones son potencialmente altas
y &s necesario tomar en cuenta las variaciones, especialmente las

radiales.
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11. FORMULACION DEL MODELD GENERAL DE UN REACTOR TUBULAR CON  FLUJO
PISTDN.

1. BALANCES DE CONSERVACION DE MASA Y ENERGIA.

1.1. Balance de materia.

El curso de una reaccidn puede detectarse analizandoe con régimen
continuo la masa de una cierta especie molecular (reactivo o producto).
En un sistema de una sola reaccién, uno de los reactantes suesle ser el
factor limitativo desde el punte de vista de su costo. Considérese., por
ejemplo, 2! caso de la odidacién de S0z con aire, en donde el bidxido
de arufre &s el reactivo limitante. Claro esta gue se puede hacer un
balance para cada componente y para 1la masa total, pero este no es
necesario, pues la compepsiciéen de la mezcla reaccionante puede
expresarse en términeos de una variable, la conversién o el grado de
verificacién de la reaccién. Esto se hace usando la composiciéon de los
reactivos originales y la estequipmetria de la reaccién. Para sistemas
de reacciones miltiples se pueden necesitar los balances de masas de
otros componentes.

La conversién x es la fraccién de un reactive que se ha
transformade en productos. Cuande solamente se verifica uma’ reaccidn,
esta definicidn @s clara y precisa, Cuandoe un reactive puede causar
reacciones simultdneas o sucesivas con formacién de diversos productos,
tanto la conversisn total de un reactivo como las conversiones a
productos especificos, resultan factores de gran importancia.

-El principio de conservacisn para cualquier reactor exige que la
masa de la especie i en un elemento de reactor de volumen AV obhedezca

al siguiente enunciado:z

16



fcuacién [I.1

velocidad de alimentacién velocidad de salida de ¢
de { al elemento de volu—| - |del elemente de volumen.
men.
veleocidad de produccidn velocidad de acumulacidn
+ jde ¢ en el elemento de = |de 1 en el elemento de
volumen. volumen.

Cuando hablamos de un rractor tubular con flujo pistén. la forma
de coperacidén que rige al sistoma es la de un reactor continwo, lo gue
asume nue el término de la ecuacién (11.1) correspondiente a la
velocidad de acumulacidn de la especie | en el elemento de veolumen es
nulo.

Una de las caracteristicss claves del enunciado de la ecuacidn
(I1.1) es Al tamaiio del elemento de wvolumen y su relacién con el
términe de velccidad de preodoeccidn. E1 elemento debe ser lo
suficientements pequelo para nque la concentracisdn y la temperatura sean
uniformes en toda su extensién. De otra forma la velocidad de reaccisn
r gque aparece en la velocidad de produccidn no serd constante en todo
el elemento de volumen, reduciéndose asi la aplicacidén de la ecnacién
(IT.1). Elaro estd que esta reslriccidn siempre puede satisfacerse
seleccionando un elemento de volumen tridimensional difsrencial. Al
hacer esto, e obtiene la ecuacidén e continuidad de la
gspecia. Entonces esta becuacién mas qaen2ral puede inteqgrarse con
respecto al volumen del reactor, con lo que se ochtiene un balance
mAacronscépico de masas. Por otra parts, la ecuacisdn (11.1) pueds
aplicarse directamente al reactor tubular Tlujeo pistén, haciendo uso de

la ventaja de poder seleccionar slementos finitos de wvolumen para =l
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veacrtor. #T decir, haciendo gue la distancie gue define reccote felemento
de volumen tienda a cero o sma un diferencial.,

En £l reactor tubular con flule pistén, las concentraciones varian
a lo largo de la coerdenada de longitud, z. pero no a le large de 1la
coordenada vadial, r. lLa tempersatura también varia con =z excepto cuando
23 posible una operacidn isotermicz. Se puede deducir que la velocidad
de reaccidn varia con la longitud del reacteor. Por consiguiente el
elemznto de volnmen ea el balance de masa, ecuacidn (lI.1), dehbe ser de
longitud diferencial, pero puede prolongarse a lo large de la totalidad
del diAmetro de2l reacter. En general. 1os reactores de flujo tubular se
cperan en forma continua, por lo que las propiedades en cualouier
posicidn san constantes con respecto al  tiempe. La ecuacidn (I11.1)
aplicada al elemento de volumen AV para este tipo de operacién continua

se transforma en:

oce] - aci| L VUL B o BN & § 93 3
v v o+ Av

en donde aplicando 1a definicidn de la derivada tomando e} limite como

AV - 0, se obtiene

d@c

S ST o PSS & -1

o en téarminos de la Iongitud =z del reactor

diaci)

az R o 7 T P b & e } ]

en donde 4 es el area de flujo del tubo descrita en la figura I.1 y que

se relaciona con el volumen del tubo por medio de V = 4 x =z que en

i8



tarminos diferenciales 23 aplicable a las ecuaciones (11.3).

La velocidad voluamétirica de flule Q, asi como i, pueden variar
en forma sinnificativa con 1a lonnititd del reactor, debido a cambios de
temperatura y de nidmero total de moles en una reaccidn de fase gasecosa.
Por estas ratones suele preferirsz expresar la recitacidn (11.3)  en
términos de conversion en lugar de concentraciéen. Esto se basa en la
ventaja de la constancia de la velocidad de alimentacidn del reactante,
Fa. La relacidn entre la concentracidn y la conversidn se expresa con
la ecuacisén |

(ny_ - (nA)
= =5 F I & B Y]

S (n
A O

donde la conversidn x, se expresa  en funcién de n.» las moles de
reactive. Las moles de reactivo iniciales menos las moles de reactivo
presente, son las moles que han reaccionado. €n terminos de
cancentracién y de velocidad voluwmétricAa de flulio, la wvelocidad de
alimentacidn del reactante es FA= Q x C‘ y de acuerdo a las ecuaciones
(I1.3) vy s1 la especie i es el reactante A, se puede obtener 1la

ecuacién diferencial en funcidn de FA

=T R & 8 <3

o @n todo caso en funcidn de la conversién u otros pardmebros como

puede ser @, el tiempo de residencia.

1.2 Balance de enaergia.
Para la ecuacidn de conservarisdn de masa se formuléd el enunciado

de la ecuacidn (171.1). Se puede escyibir un enunciado verbal similar
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para la censervacien de la energia en los reactores:

Ecuacien (11.4)

Energia en las corvien— Energia en las corrien-
tes de entrada al ele- - | tes gque salen del ele-
mento de volumen. mento de volumen.
Energia tranferida de Transformacidn de Acumulacidén de ener-—
+jlos alrededores al + jeneraia en el ele-| = |gia en el elemento
elemento de volumen mento de volumen de volumen

Este g5 un enunciado de la primera ley de la termodindmica, escrite de
tal manera nue sea aplicable a las condiciones de operacién continua o
discontinua. En el caso de una operacién continua, que es el  caso  del
fluje pistén, @l término de acumilacion de energia en el elemento e
volumen es nulo.

En los reactoves tubulares de flujo continue, 13 energia de las
corrientes inclhye las contribuciones de la energia cingética vy la
energia potencial ademas de 1la entalpia. Sin embarge, casi csiempre
sucede? que, al verificarse las reacciones, estas contribucionses son
poco importantes. Entonces para la operacién del reactor tubular  con
flujo pistén la ecuacisn (11.5) se convierte en:

" + Qv + rAVAHT = 0

- H| IS S 4
v

v + Av

donde H'es la entalpia y ¢v el calor transferido por unidad de volumen
y se refieren a las velocidades de transferencia de enerqgia y los
subindices v y v<Av indican los limites del elemento diferencial de
velumen. E1 término rAVAH;, se refiere a la transformacién de energia
en el elemento de volumen seyun la velocidad de reaccién r y el calor

de reaccién ANr que determina si  la transformacién es para generar
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caler o para absorber calor dependiendo si la reaccién es endotérmica o
exolérmica. Una vez mas, aplicando la definicién de 1la derivada vy

tomando el limite como AV -» O, se obtiene

S = Qv + rAMr teeanea (11.8)

doende las diferenciales se refieren a la variacién en un elemento de
volumen. Es decir, d¥' es la variacion de flujo de energia entre las
corrientes que salen y entran con raspecto al elemento de volumen, y gv
es la velocaidad de transferencia de energia por unidad de volumen.' La
diferencia de mntalpia se debe nuevamente al cambio de temperatura JdT y
a la variacién de composicién asociarda con la reaccién. Por otra parte,
para que ls ecuacién de enorgia sea Gtil, es necesario que el cambio de
entalpia di se exprese en términos de la temperatura. Esto consiste
basicamente en un procedimiente termodinamico. Supéngase que la
velocidad total de flujo molal en el reactor sea FL y la capacidad

calorifica molal (gue se supone constante) de 1la mezcla reaccionante

sea cp, entonces el cambio de entalpia puede expresarse como:
dit = !1: dT [N 2 8 L4
P
Poyr otra parte si ta velocidad de transferencia de calor puede

expresarse en términos de un coeficiente totatl ho por unidad de volumen

y la temperatura del medio circundante, 7;,

Para raaclores no Ldealea (an Loa qua no ee justificn la suposicidn de
flujo pisldn? lLas contribucionen de Lo disporeaién axial a la energia que
enira y sale del reactor pueden ser importantes.
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qv = h (7; =T} ceeraassearaassea (11,100

Sustituyendo las ecuaciones (11.9) y (I1.10) en la (11.8) se
obtiene:
A, AT =T) + radz

ar Moy
= e RN ¢ § PE TS

2. ANALISIS DE LA ESTRUCTURA DEL MNDELO

Después de plantear y representar fisicamente el fendmeno del las
reacciones nuimicas dentro de nn reactor tubular en este caso de tipo
ideal (con flujo pistén), podemos ohservar que a traves tde los halances
de conservacién de masa y energia a lo largo del reactor, se obtienen
dos ecuaciones respectivamente. Estas dos ecuaciones son la (J1.3) vy la
(1r.a):

%C;:i = 3—{,{-'= qv + rAHT
nmue se pueden expresar de diterentes maneras segun convenga o© S8
dis~onga de dates.

En estas -ne ecuaciones existen los elementos siguientes:

1. Una variable independiente en forma dif~-oncial, 4, el volumen del
reactor.

2. Una variable dependiente también en forma diferencial que se
encuentra en forma implicita en los términos i y <M. Tal como

aparecen pueden ser la concentracidn de reactivos Ci y la entalpia
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de los reactivos M.

3. Una funcién que representa por medic de una expresidn algebraica el
fendmeno fisico directamente. Esta funcidén es el miembro abicado  al
lado derechn do  ambas  ecuaciones, el término i v el términe
qv o+ FANT. Estas espresiones  son  funcicnes de la variable
dependiente o también, como puede suceder, son finciones de  una,
dos, tres o hasta mis variables dependientes. Eata sequnda
consideracidin forma los sistemas de ecuaciones. Fn este caso podemos

decic que

A partir de estos elementos v de la consideracién de que las
variables se encuentran expresadas en forma diferencial podemos ver que
las ecuaciones corresponden a ecuacionks diferenciales ordinarias.
Asi tambié¢n, al expresar estas variabhles en forma diferencial, 1los
limites de intsgracidén para encontrar la solucidn de la escuacidn en
forma numérica, son valores que se deben conccer; este tipo de
problemas se conocen como de walor inicilal.

Come los problemas que se obtienen de la observacién de fensmenos
fisicos neneralmente son una  aproximacidén A la situacién real. es
interesante saher s3i al introducir cambios peqguefios en el enunciade
dr2l problema éstos ocasionan ceorrespondientemente cambios pequedos en
la solucidn., Esto también es importante ya que existe la posihilidad de

cometer errores de redondeo cuando se usan métodos puméricos.
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I11I. ANALISIS DE TECNICAS NUMERICAS APLICABLES EN LA SOLUCION DE UN
REACTOR TUBULAR FLUJO PISTON.

1. INTRODUCCION

El comportamiento de muchos procesos fisicos, particularmente los
dependientes del tiempo, puede representarse por medio de ecuaciones
diferenciales ordinarias. Los métodos de selucién de estas ecuaciones
son por tanto de gran importancia para cientificos e ingenieros. Aunque
se conoce la solucidén analitica de muchas ecuaciones diferenciales
importantes, un namere teodavia mayor de ellas no pueden ser resueltas
analiticamente. Afortunadamente puede en general encontrarse la
solucion numérica de estas ultimas.

Ecuaciones diferenciales ordinarfas de orden N. Sea la ecuacidn

diferencial ordinaria de orden n siguiente

dy d% d'y d"y
F 4x.y. . . veaan = 0
dx dx*® dx® "

Toda ecuacién de este tipo se denomina de orden » por que la derivada
de mayor orden gue aparece en ella es de orden n, y ordinaria porque
solamente aparecen deciwadas totales (no aparecen derivadas parciales,
o, lo que @3 lo mismo, solamente hay uma variable independiente, x).
Toda funcién w(x) gue satisfaga esta ecuacién, siendo al menos n veces
diferenciable , es una solucidn de la ecuaciodn.

Solucion de las ecusclonss difsrencioles ordinariogs o primer
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arden. Una ecuacién de primer orden es, por definicién, de la forma

dy
F 1Y, = 0
dx

o, lo que es lo mismo,

2y
<Ix

= f (wy) B N S S S 5 B

Para este tipo de ecuaciones se desea calcular una solucién vwi(x) Qque
satisfaga simultaneamente la ecuacidn (I11.1) y una condicién inicial
determinada. Para obtener una solucidn Jdnica de la ecuacién (en general
existirdn muchas funciones y{x) que satisfagan la ecuacidén (I11.1)) es
necesaria informacidsn adicional , es decir, valores de wix) y/o0 su
derivada en algunos punteos definidos por sus valores de x~. 8Si se
especifican todas las condiciones para el mismo valor de x (por
ejemplo, xo), el problema se denomina problema de walares tniatalws.

En . general es imposible obtener la solucidn analitica de v(x). Por
el contrario, se divide el intervalo [a«,41 de la variable independiente
®x &n gue se desea la solucién en subintervalos o gazsws. La longi tud del

subintervalo o paso, viene dada por

y por tanto

x, .= X, o+ ik, P2 0,lye0ece,n,
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2. METODOS DE EULER

2.1. Método de Euler simple.

El método de Euler as el método mas sencillo y se usa en la
practica solo en determinadas ocasiones, sus limitaciones en la
exactitud de la solucién no lo hacen aconsejable en gran parte de los
problemas de disefo de reactores tubulares.

Sean a y & los valores inicial y final de la variable
independiente ~, n los subintervales de integracién o pasas y A el

incremento definido por

Siendo i« el subindice para designar el valor de las variables para cada
paso ¢ subintervalo, es decir, i= 0,1,8,...,n.» el algoritmo .para la

, @s decir, el calculo de la(s) variable(s)

1ntegy‘acxon entre N y .x,‘“

dependiente(s) v, tiene la forma
e Vi i seensescassnssenea(IIl.2)
donde

/_L = /(xi.y,‘)

b2 ,/l es la funcién derivada o funcién diferencial resultade de un
modelo matemdtico, del tipo de la ecuacién (III.1); evaluada en los

valores XY W donde a su vez, = fué evaluada como
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En el primer subintervalo, donde Yy, = y(xh), el valor de v, utilizado
por la ecuacidén (117.28) esta establecido por las condicicnes Iaiciales

siendo que se trata de un problema de valores iniciales.

2.2. Método de Euler modificado.

E! método de Euler modificado sigue casi el mismo algoritmo que el
de Euler simple, siendo la diferencia que el primere hace wuna ligera
correccidn en los valores de yL:alculados frediciends primero con - @l
algoritmo de Euler simple. La siguiente secuencia es el algoritmo de
este método:

1) Predecir Yo utilizando Euler simple.

2) Calcular j“' a partir de.ﬁ{ry“‘.

3) Corregir Vit

El paso (3) esta dado por la siguiente ecuacion

for foan

V. =yt — [ TN S B § SN< 3]

El método de Euler modificado es un método prediclior-corrector, que
toma el promedio de las derivadas entre los subintervalos i & i para

todo el rango de integracidén.
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3. METODOS DE RUNGE-KUTTA

La solucién de una ecuacién diferencial por 1o que es 1lamado
desarrolle directo de series de Taylor, del cual es derivado el
algoritmo de Euler general, exige una serie determinada y especifica
en cada problema para su solucién. Por ello no s posible obtener un
algoritmo sencillo, andlogo al método de Euler, a partir del desarrollo
de Taylor.

Afortunadamente es posible deducir algoritmos de paso sencillo gue
incluyen solo cdlcules de derivadas de primer orden, pero que a su vez
producen resultados equivalentes en exactitud a las férmulas de Taylor
de orden superior. Estos algoritmos son 1los llamados Métodos de
Runge-Xutta. Las aproximaciones de segundo, tercer vy cuarto orden
requieren el cdlculo de [f(x.y) en dos, ¢tres vy cuatro puntos
respectivamente, de x en el intervalo x‘ﬁ wx e

Todos los métodos de Runge-tutta tienen algoritmos de la forma

V. =y + h¢(xi.yi.h)

(523

En esta ekpresidn, ¢, es ilamada funcién irgeemsnic, es sencillamente

x E o elegida

una aproximacién de f{~x.y}) en el intervalo s

convenientemente.

El método de Runge-Kutta de 4° orden es el algoritmo mas comun en
la solucién de modelos matemdticos para reactores tubulares. La férmula
de cuarto orden es de la forma

V., =Y * htak + bk, + ck o+ dk)
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donde k‘,hz.ha 1% k‘ S0n valores aproximados de la derivada calculados

en el intervalo b R €l algoritmo para este método quedaria
Comp sigue
Ic‘ = /(‘(.y‘).
_ A h
)v.z = f(-c‘+ ERER A En\.l)
A h
k= (x + 5. + =
SIRAR RS- MR A o RS § § IS
k‘ = /(:.\‘L+ M, '_v‘*- Mkzg)
by =y o+ ﬁ(k + Bk + Bk + k)
et i & 2 a “

4. SISTEMAS DE ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS

En el capitule 1I se bhize un analisis de la estructura del modelo
matemdtico generado por 1las ecuaciones de conservacién de masa y
energia. Se estudié gque para un problema real en dimensionamiento de
reactores tubulares, se pueden presentar varios casos dependiendo del
tipo de reactor tubular (para fines de esta tesis, con flujo piston) y
de la forma de operacién planteada.

En general 1los requerimientos matemAticos para este tipo de
problemas, guedan representados por ecuaciones diferenciales ordinarias
de primer orden. Ahora bien, se pueden presentar varias ecuaciones
diferenciales de este tipo, en cuyo caso el problema se transforma en
la resolucidén de un sistema de estas ecuaciongs, que no se complica en

mucho a lo que el algoritmo de Runge-Kutta ofrece soluciénm para una
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s0la mpouacidn.
Considérese a continuacién la solucién del siguiente sistema de n

ecuaciones diferenciales de primer orden simultdneas, cuyas variables

dependientes son Yoo Yyreaoay s
dy‘
i /x(x'yx'yz""'yn)'
dy2
P A CGARRRE AL
dyn
il A C. T3 JES TR Ve TN S § § 8§

Yy cuyas condiciones iniciales, dadas en un mismo punto {(x ) son
°

y‘(:.-:o) = (‘y.)

yz<x°)

]
<

yn(xo) = (yn)

La solucidn de este sistema no ofrece mas dificultades que 1a de una
ecuacién de primer orden. E1 algoritme de solucién se ap;ica
paralelamente a cada una de las n ecuaciones en cada paso. De tal
manera que se requeriran, para el algoritmo de Runge-Kutta de 4° orden,
; el calculo paréleln de las cuatro constantes para cada una de las un
ecuaciones del sistema y la misma férmula de calcule para cada una de

las Viog®

En esta tesis, 2] sistema computacional desarvollado, soporta 1la
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solucidn simultadnea hasta de tres ecuaciones diferenciales ordinarias,
permitizndo al usuario seleccionar el namero de variables dependientes
desde una hasta tres.

El algoritmo de solucidn para un sistema de tres ecuaciones, seria
la aplicacién simultanea de las ecuaciones (1I1.4) para una sola
ecuacidén calculando las cuatro constantes para cada ecuacisn
diferencial del sistema, es decir, cuatro por tres ecuaciones, doce
constantes. Estas cuatro ternas de constantes serdn funcién de las tres
variables dependientes VeV, Y Ve Asi, primero se calcularian las
primeras tres constantes de subindice uno, hﬂ’n Y My, después las de
subindice dos y asi sucesivamente hasta las de subindice cuatro
obteniendo entonces doce constantes (para este caso de tres ecuaciones
simultaneas) y calculando después las tres variables dependientes yxA
Y Y ¥, en igual forma que en las ecuaciones (IIl.4).

Tz, L

A continuacién se describe el algeoritmo para este caso

k= /‘(x.‘.y".‘,yz‘.l.ya,‘).

YT XYY Y

™ = SV Yy oYy

- A IS A A

Ry S LA T vt EtRy Vot Bt Yyt BT
— h ' h R

Ly = 0% 3 Y BYRe Vot BRhe Vaut B
_ A Iy Iy Iy

My T Lt B VLT ERe Yt Bl Yot 'y
B I IS - I

Ry = £ e 50 v b oEtR vt Bt Y Bty
_ IS A A

Ly = 3 vt R Vot Bt Vot BT
_ h o s h

My SR B Y BRe Yot Bl Vet EtTy)
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k= /l(xL+ h, y“.-# h-ka. yz"‘r h.la' yn.‘.+ h-ma)

= +
L4 /z(xl he y‘$+ h.ka’ Y.t h.La' Yot h.mh)
m .= fa(xt* h, y‘ﬁ+ h-ka. Yot hlla. va.r h.mh)
v o=y o+ o+ R o+ 2R+ k)
fiist 1,1 &7t 2 a 4
_ h
VYoner = Vao + E(u + Eg + E“ + l‘) [N & 9 Y]
_ h
Vaier = Yo *gtm *Bmy ¥ Emy o+ om)
En estos calculeos, las funciones ft'fzJa‘ son las ecuaciones

diferenciales ordinarias mencionadas anteriormente que se representan
por las ecuaciones (II1.5).

De manera andloga, el algoritmo para un sistema de dos ecuaciones
diferenciales ordinarias que se resuelven simultédneamente, se formula
comp el caso arriba descrito. Es evidente que el cdlculo se simplifica
ya que solo existen dos variables dependientes y por tanto solo  cuatro
pares de constantes a calcular, hl.L‘; kz.Lz; atc, hasta los subindices
cuatro. En general, el namero de constantes calculadas dependera del

namero de ecuaciones diferenciales que tenga el sistema.
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IV. DISERO Y CREACION DE UN SISTEMA COMPUTACIONAL PARA DIHENSIONAMIENTQ
DE REACTORES TUBULARES CON FLUJIO PISTON.

1. DISERO

ORIETIV(). En esta tesis se disefio y cresd un sistema computacional
con el fin de poder auxiliar al usuario en la solucién de problemas de
reactores tubulares. Este sistema esta disefado con el propésito de ser
una herramienta versdtil para el cdlculo ingenieril en este tipe de
problemas, ya que funciona en forma de menas que representan ciertos
msdulos independientes o ciertas actividades que pueden realizarse una
0 mas veces consecutivamente sin afectar el resto del sistema.

Unc de los problemas mas frecuentes en el disefo de reactores
tubulares, ya sea de tipo ideal o no ideal, es gl gue se presenta en el
momento en que se requieren cdlculos numéricos simples pero de muy
largo desarrollo, gque se derivan como ya se ha mencionado de ecuaciones
diferenciales y a su vez de modelos matemdticos como los balances de
conservacison de masa y energia. Para enfrentar estos cdlculos numéricos
de largo  desarrolle y a veces de caracter repetitive, es muy
conveniente disponer de rutinas de calculo programadas para utilizarse
con una computadora, ademis es muy importante también la organizacidn
de los datos, es decir, poder accesar o guardar informacién de tipo
numérica para asi poder dispooer de esta cuando se necesite.

Siendo asi, lps objetivos de este trabajo son presentar al usuario
un sistema en gue los datos iniciales y los datos resultantes de los

calculos puedan ser modificados una y otra vex observando difergntes
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posibilidades de disedo.

DEFIMICIGON DE  FUMNCION. Dentro del disefo de este sistema
computacional una de las partes mds importantes es la de poder definir
la ecuacién diferencial a utilizar. Esto es simplemente el poder
escribir directamente la ecuacién algebraica que representa el problema
del reactor tubular, y en todo caso corregir la misma.

Esta capacidad del sistema de poder definir la funcidn le da gran
versatilidad. Se dispone de una linea de 70 caracteres para escribir
esta ecuacidén de tal manera que pueda ser procesada por la computadora,
esto quiere decir gue se tendra que escribir en cédigo de programacidn
como se haria en lenguaje BASIC, PASCAL o en cualquier otro lenguaje
de programacién.

Al tener la posibilidad de definir la funcién diferencial vy
corregirla se tienen varias ventajas, ya que las variables a observar
pusden ser explicitas o implicitas en varias partes del programa. Es
decir, para obtener la funcién diferencial se parte de el balance de
conservacién de masa, por ejemplo, © de energia; a partir de una
ecuacién base de este tipo comp las mostradas en el capitulo II inciseo
2.1, se pueden expresar- las variables de concentyracisn en funcién de la
Ecnversién, 0 bien las variables de flujo o alimentacién molar en
funcién del @xgrcio—velacidad o el flampo de restdencia, la presién
parcial, etc., dependiendo esto de lo que se requiera o de los datos
disponibles. En ciertas ocasiones, para disefiar un reactor, se desea
saber la longitud del tubo que debe de construirse para alcanzar cierta
conuers(dn de reactantes a productos, por tanto, las ecuaciones deben

expresarse en funcién de la conversidn.
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Ahora bien, las variables dependientes de una ecuacidén diferencial
son aquellas que queremos corocer, Y que a través de la solucién
numérica, quedaran establecidos sus valpres dentro de un rango
seleccionado. Sin embargo, existen parametros gque tambhién forman parte
de la ecuscidn Lase que a traves de su simplificacidn podrdn  quedar
implicitos o explicitos en la ecuacién final a resolver. Esto significa
que existen parametros como temparaturas, presiones totales, didmetros
internos de tubo, densidades wmolares, flujos de alimentacién,
concentraciones iniciales, etc., etc., que estan involucrados
directamente an el dised:, interpretacion, desarrollo y reselucidén del
problema de reactor tubular. Estos parametros muchas wveces son
absorbidos por simplificaciones algebraicas de las ecuacion2s que en
ocasiones resultan ser demasiade largas y que son mads faciles de
manejar en su forma mds simplificada. No obstante, podemos dejar en
forma explicita cualquiera de estos pardmetros vy observar los
resultados obtenidos para diferentes valores de estos, por ejemplo, un
caso muy comin, el didmetro interno del tubo.

ton ofrace la ventaja de poder

En resumen, la defintaion de fun
expresar la funcién en una forma u otra y ser corregida antes o después
de efectuar los cdlculos en el proceso de disefo. Como siempre, .cabe
obses var las limitaciones gque presenta el sistema ante esta situacién,
y que basicamente son dos:

a) La captura y eaicién de la ecuacidn diferencial debe realizarse an
cédigo de programacién (como se menciond en pdrrafo anterior) vy
debe ser una linea con longitud maxima de 70 caracteres,
permitiéndose corregir libremente los caracteres con movimientes

del cursor.
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by La campnlacyan exyiasa de esta funcidn dependerd de la correcta

introduccién de la ecuacién en cuante a sintaxis se refiere
(paréntesis correctamente colocados y cerradcos) ademas de la
utilizacién exclusiva de funciones definidas en la pantalla
"Frvne tonss clyspneidilles (FR)" o bien de todas aquellas que puedan
ser reconocidas pov el compilador de Turbao Pascal V. 4.0 <.
Es importante sefalar, como se describe en los sigulientes incisos,
que para el correcto funcionamiento del sistema, el usuarioc debera
cerciorarse de una compnlacudn exiiosa por medio de una pantalla que

sigue inmadlatamente a la compilacién y que contiene ‘el mensaje

desplegado por el compilador Turho Pascal V. 4.0 %,

ASFECTCR, DE FFUGEANACION. La  programacidn de este sistema fue
realizada en lenguaje DBASE (compilador CLIPPER) y en lenguaje Pascal
(compilador Turbo Pascal 4.0). Esta combinacién de herramientas resulta
ser especialmente JG4til pues ada compilador cubre * diferentes
necesidades de mejor manera que el otro. A continuaciédn se mencionan
las necesidades que se logran cubrir mejor con cada uno de estos
compiladores:

Fascal.~ 1) Mayor rapidez en los calculos numéricos

2) Requerimientos de memoria relativamente menores.

Lhase. — l)rnayor facilidad de programacién en forma de menus, los
cuales permiten una mejor organizacidn del trabajo y de 1la
utilizacién del sistema.

2) Capacidad de edicién y captura de datos muy desarrollada

asi como de manejo de datos y archivos de datos.
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Esta combirnacién de lenguajes presenta ciertos obstaculos. El
sistema esta estructurade en base a un programa principal o menu
principal gue controla la ejecucidén de otros menus o sub-programas que
realizan diferentes actividades. Cuando se reguiere hacer las
operaciones correspondientes de un determinado problema, es decir, los
cdicules numéricos, el sistema ejecuta un sub-programa externo
interactuando con el Sistema Operativo, esto quiere decir que el
programa principal, o el archive ejecutable que inicié el control de
las actividades, transfiere este control a otro archive ejecutable del
Sistema Operativo que efectua los cdlculos rapidamente. Esto también
ccurre por ejemplo cuando se ejecuta la opcién de compilacién.

El problema que se presenta en esta interaccién con el Sictema
Operativo es que la memoria de acceso aleatorio (RAM) debera ser
relativamente mayor cada ve: dependiendo de Qqué tanta memoria se
requiera por el programa externo. Asi mismo, los requerimientos de
memoria RAM del sistema debieron ser correctamente administrades en su
programacidn de tal manera que se permita la interaccidn con‘el Sistema
Dperativo de manera eficiente y répida. Como se mencionard mas
adelante, el requerimiento minimo de memcria RAM para este sistema es

de 512 K.

2 DIAGRAMA DE BLOQUES
El presente diagrama de blogques o diagrama de flujo, presenta las

diferentes actividades gue realiza el sistema elaborado mostrande una

secuencia consecutiva y representando el sentido en el gque fluyen o
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pueden fluir estas actividades.
A continuacién, se da una brave explicacidn de cada une de los
bloques representados en el diagramaz
1) DATOS, Esta parte del programa presenta dos opciones:
- 1) DEFINICION DE FUNCION, Presenta también dos opciones:
1) EDITAR FUNCION. Esta opcién se utiliza para definir el namero
de variables dependientes que representan el problema a
resolver y para capturar y corregir la(s) ecuacidnles)
diferencial(es).

2

COMPILAR FUNCION. Compila lafs) ecuacién(es) diferencialles)
definidas mostrando el resul tado de la compilacién
inmediatamente después. El usuario debe cerciorarse de que no
existid ningdn error de compilacién pues de 1o contrario no
podrd continuar con las siguientes actividades.

2) CONDICIDNES INICIALES. Esta opcién permite al usuario establecer
los valores iniciales para las variables dependientes y el
intervaleo de calculo o rango de la variable independiente, asi
como el nimero de pasos (el numerc de pasos maximo permisible es
de 99). La especificacidn de valores iniciales que no concuerden
con los rangos permisibles por las ecuaciones diferenciales
definidas, resultardn en errores de cdlculo (Funties «&ttor,
Dlerstaon Uy nera, etc.) y el proceso de cdlculeo serd abandonado.
También, como se puede observar en otros tipos de métodos de
calcule numérico, el namero de pasos definido puede ser de mayor
importancia, especiaimente cuando el rango de calculo (el valor

maximo de la variable independiente con respecto al valor

minimo), es demasiado amplio.
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2) OFERACIONES, En esta parte del programa se realizan los cdlcules

3

nuUMEricos una vez que se han definido y compillade las ecuaciaones
diferenciales. Primeramente, antes de realizar los calcules, c<e
muestra en la pantalla el.namero de variables seleccionade vy los
valores iniciales definidos, parmitiende al usuario regresar al menu
de datos para corregir estos valores si es necesario. En seguida, el
sistema realiza 1los cdlculos desplegendo e1 namero de pasos

efectuados y vscribe los resultados a disco.

RESULTADOS. Este bloque del programa presenta dos opcilones:

1) CONSULTA FOR PANTALLA. Se wvisualizan los resultados en el
monitor. Frimeramente se definen los nombres de las variables vy
las unidades en que estan representadas, por ejemplo; Nombre:
Temper2tt ura, Unidades: “F. Posteriormente se despliegan los
resultados de las «altimas operaciones realizadas.

2

REPORTE IMPRESO. Se imprimen los resul tados en papel.
Primeramente se definen 10os nombres de las variables y las
unidades en gque estan representadas, v el titulo del reporte.
Estando lista la impresora, se imprimen en papel de tamado 11 x 9
pulgadas, los resultados de las altimas operaciones realizadas en

forma similar a la consulta.

4) GRAFICACIDN. Existen dos opciones:

1) PREPARAR ARCHIVO. Construye el archivo UATOGEAF.GFF que contiene
el numero de variables dependientes, los nombres de las variables

y los valores calculados por el método de Runge-Kutta 4° orden.
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Este archivo serd uvtilirzado per el graficador.
2) GRAFICADOR. Activa el graficador GRAFO'. Es necesario realizar
como primera actividad al utilizar el graficadov, la opcién 2.

A GFAFILAFY tecleando como nombre de archivo

DATIRFRAF _ HRF . Esta opcidn utilizara los datos grabados en . la

4dltima operacién de Fregarar archi o,

Varslan Lo, Elaborady gor Carilong Mardss Podilla, Laboratarcie ol

tan, Fooultad de antmisa, 1 N AM,
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3. ESTRUCTURA DEL SISTEMA

En este i1nciso se pretende dar una esguematizacidn de gins  esta
crgamizade el gsictema que se elabord en esta tesis. Ahora, a diferenr:a
del inzisoc anterier, se presentard  un Dtogromo de eStrwrturo del
srslema en el cual se puede aprec:ar un organigrama con los nombres de
los programas fuente poniéndose de relieve la dependencia de los
programas entre si, la transferencia de control! por medioc de menus, Yy
se dard también una breve explicacidn del contenido de cada uno de
estos programas.

DMEPRINC.- Programa de Menu Principal
Este programa contiene el cédige de inicializacién de variables
globales primeramente, asi como &l del subprograma para inicializar
la fecha pare la sesidén de‘trabaao, dato que es de mayor importancia
para la correcta aplicacidn del compilador. El1 sefalar la fecha
correcta, evitard errores posteriores. Asi mismo, este progrvema
muestra el menu principal cuyas opciones pueden ser seleccionadas
con las flechas y <enter> o bien con el numero correspondiente.
DMEDATOS.- Programa de Menu de Datos
El programa ejecuta un menu de opciones para definir funcidén o
definir condiciones.
DMEDEFUN.- Programa de Menu de Definicién de Funcidén
Ejecuta un menu de opciones para editar funcién o compilarla.
DEDITFUN.- Programa de Edicidn de Funcidn
Este programa contiene 1 cdédigo para definir el namero de
variables dependientes selecciondndelo a través de un menu

y también se define una variable de control de tipo 1légica
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para determinar s1 al iniciar una sesidén ya se ha elegido
primeramente el namero de variables que represente el
problema. Este programa también escribe a disco &1 archivo
que contiene el cdédige a compilar con las nuevas funciones
definidas (FUNCUNIT.FAS).

DCOMFILA.- Programa de Compilacidn de Funcidn
Este programa compilla las funciones definidas interactuande
con &l Sistema Operativo para ejecutar el archiveo xterno
TRC.EXE (Compilador TYurbo Pascal V.4.0.). La linea de
comando de esta orden es
donde CALCU?77Y es el nombre del programa a compilar vy
reescribir  en discp {los s1gnoes de interrogacien
representan los 3 posibles nombres cuyas Jdltimas 3  letras
pueden ser UNO, DOS o TRE), la opcidén /M significa que el
compilador revisard vy compilara automaticamente los
subprogramas gue utilice CALCUYTY dependiendo de que la
fecha del archivo-~cédigo FUNCUNIT.PAS (fecha de creacién
registrada por el Sistema Operativo) sea anterior a la
fecha que se capturd al iniciar la sesidén de trabajox, y el
resto de la linea ...» SALIDA.TPC significa que el texto
resultante de la compilacién (que contiene los mensajes

; correspondientes) se escribe al archivo SALIDA.TPC para su

uso posterior.

2 En coso de que o Facha de eraacidn vdltimn del archiva FURCUNIT. PO saa
poaterior a la fecha do ereacidn dltima del archiva CALCU?7?2. EXE, el man-
saje de errar al compilar aerd “ldentifier Expectad-.
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Despues de la compilacién, se muestra una pantalla con
el contenido de el archive SALIDA.TRC.
DCONDICI.- Programa de Condiciones [niciales
Se capturan las condiciones definidas y se escriben a disco
traduciendo después el archive a cédigo ASCII para su
posterier utilizacién.
DMEDPERA.- Programa de Dperaciones
Contiene los "llamados" a las rutinas de cdlculo numérico, es
decir, al Runge-Kutta &4° orden que se encuentra en  archivo
ejecutable con el nombre CALCU???.EXE. Asi mismo, actualiza el
archivo DATORESU.DBF que contiene los resultados del céleulo.
DMERESUL .~ Frograma de Menu de Resultados
Ejecuta un menu de opciones para consulta o reporte.
DRESCONS.~ Programa de Resultados, Consulta
En este programa se muestran los resultados actuales det
archivo DATORESU.DBF.
DRESREPO.~ Programa de Resultados, Reporte
En este programa se imprimen en papel forma continua de tamafo
11 x 9 pulgadas los resultados actuales del archivo
DATORESU.DBF.
DMEGRAFI.~ Programa de Menu de Graficacién
Ejecuta menu para preparar archiveo o graficar.
DBRAPREP.~ Programa de Graficacidén, Preparar archivo
Prepara el archivo DATOGRAF.GRF gque contiene los datos
necesarios para ser utilizado por el graficador.
DGRAGRAF .- Programa de Graficacién, Graficador, activar

Activa el graficador interactuando con &l Sistema Operativo.
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DIAGRAMA DE ESTRUCTURA
DEL SISTEMA

( ovneerinc ’

( DHEDATOS ) ( DHEOPERA ) { DHERESUL ’ DNEGRAT L '

( DRESCONS ) ( DRESREPO )

(DCGNNCI ) ( DHEDEFUN ) (DGRPREP‘) { oeRaaRAF

( murun) C DONPILA )
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tos siguientes pdrrafos seran de utilidad para el usuaric, estan
destinados a hacer hincapié en algunes aspectos importantes sobre la
utilizacién y operacicn del sistema en cuante a gue derivan de la

estructura del mismo.

A) Uso del graficador.

£1 graficador que auxilia al sistema fue elaboradoc en al
Lahoratorio de Computacién de la Facultad de Quimica de la U.N.A.M. por
el M. en C. Caritino Moreno Fadilla, profesor docente de la Facultad vy
Asesor de la presente Tesis. Detalles acerca del programa o un completo
instructivo de operacién del graficador se pueden encontrar en el
laboratoric. En cuanto a la relacién que existe con este sistema, como
vya se especificé anteriormente, es importante sedfalar que el presente
sistema requerird de la ejecucidn externa via Sistema Operativo de el
archive ejecutable GRAFQ.EXE o de algun conjunte de ordenes de un
archivo por lotes, es decir, de extensicn *.BAT.

También es indispensable para la correcta interpretacién de los
datos a graficar, gque se lean estos datos del archive preparade para
este objetivo, DATOGRAF.GRF. Para lograr esto, solo se necesita (como
primera actividad al inicar la sesidén de graficado) seleccionar la
opcidn 2 del menu principal del graficador, la opcién "LED OF P2 ]
DATCS A GRAFICAR® en la cual se solicitard el nombre del archivo que
contiene estos datos. El usuario debe teclear normalmente DATOGRAF. Una
vez hecho lo anterior, el graficador habrd dado lectura a los datos que
se desean graficar y el usuario podra "REVISAR LOS DATOS A GRAFICARY o
pasar directamente a "GEAFICACION", en donde podra visualizar, editar,

escibir a disco, leer de disco o imprimir los graficos creados.
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B) Restricciones de operacién.

A pesar de la flexibilidad de operacién que pueda ofrecer el
=1stema por medioc de sus menus, el usuario debe observar cierta forma
de cperacién rormpal con 1o cual evitara problemas de tipo operativo.
Esta "operacién normal® puede ser establecida por las siguientes

actividades

1.- Definicidn ¢ edicién de funcidn.

2.—- Compilacidén (hasta leer el mensaje de una compllacidn exitosa)
3.~ Definicién de condiciones iniciales

4.~ Operaciones

5.~ Resultados

&.— Graficacidn

siendo prioritaria la actividad de definir la(s) funcién(es) al inicio
de una sesién de trabajoe del sistema, de otro modo 1os menus
posteriores al “1. DEFIMICION DE FUNCION®" no podrdn ser utilizados.
Después de la definicién y/o edicién de funcién, se podrd operar

libremente y en cualquier direccién.

C) Interaccidén con Sistema Operativo, Memoria minima requerida.

La interaccidén con el 5.0. es un importante aspecto en el disedfo y
operacién del sistema, ya que permite la utilizacién de diferentes
programas y por lo mismo la preogramacisén en diferentes lenguajes. Para
gue el control_ del sistema pueda sallr temporalmente al Sistema

Operativo, el conjunto de érdenes y los programas necesarios para éste
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deben estar prosentes en la memoria RAM de la computadora. For esto,
cuando el sistema busca interactuar al exterier, la lectura de eosta
informacién del S.0. es requerida. El usuario debe tener presente esto
al utilizar el sistema en una maguina donde el 5.0. o reside en el
disco fijo, pueps de lo centrarie no se encontrard la informecién y se
visualizard el mensaje “"Error, Jdiskette sin OSY, a lo cual el dsuario
debe 1i1nsertar un disco de wrzompee o que contenga el Sistema  Operativo
DOS. Esta situacidén hace mas lenta la operacién conjunta del sistema
pues en varilas ocaslones se requiere de esta 1nteraccilén. Se recomienda
la utilizacicn del sistema en una maguina con el Sistema Operativo DOS
instalado en el disco fijo. Para configurar la maguina para que haga la
busgueda del Sistema Operativo en el lugar indicado, ver la orden del
DOS “SET COMLFPEC=" donde se puede direcciomar la busqueda a la unidad y
trayectoria deseada.

La utilizacién de la memoria RAM por este sistema se controla a
través la orden "3E7 GLIFFEK=" que también es una orden del DOS. Esta
utilizacién de memoria estd debidamente configurada desde que se

ejecuta el sistema (SISDIRTH.EXE), con la orden

SET CLIPPER=VQO2;R170.

El sistema elaborado en esta Tesis estd disefiado para operar con

un minimo de 512 K de memoria RAM,
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V. APLICACION DEL SISTEMA

1. REACCION DE MEZCLA DE GASES IDEALES

Lovneiacta del  probltema

Una mezcla de gases ideales se introduce a un reactor tubular con
un flujo de alimentacién de 20 lbmol/hr. La temperatura de entrada de
la mezcla es 1500 °R y la presién permanece constante practicamente @
iqual a 5 atma. El reactor esta hecho de tubo de 4 pulg. de didmetro
interno (ID). La reaccién es A+ B — D,

Se dispone de los siguientes datos:

7. °R } 1400 i 1450 i 1500 i 1350 ‘ 140C0

€10%)x, £t/ (1bmol)thr) | 0.078 | 0.152 | 0.300 | 0.585 | 1.12

Composicidén de alimentacién, en % mol: d, 40; &, 40; inerte, 20.
Calor especifico, Btu/{(lbmol){(°F): reactivos &; productos 10; inerte 5.
AHe = 23,000 Btu/lbmeol 4 a 500 °R

A estas condiciones, encontrar:

¢a) Volumen del reactor contra lbmol de 4 convertidas'.

&) El volumen del reactor contra la velocidad de.  transferencia de
calor reguerida para mantener una temperatura constante de 1500°R.

€¢) La conversidén contra el volumen del reactor, para una temperatura
inicial de 1500°R, un coeficiente de transferencia de calor igual a

S Btu/ (hr) (F£5)(°F) y Tm constante a 1&400°R.

El inciso (ar y sl (<) no e resusiven on ssla aplicncidn 1. EL intioo
(b) se resustve para ejemplificar el caso de una sola variabte depandien-

te.
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Herluetdn
Tomando como base 1 lbmol total de altmentacién, la ecuacidn de

velocidad estd dada por=

nﬂ 2 o o - X
r =5 [w] = R 2
v KL {n + ax)
T to
<%2 Para mantener condiciones isotérmicas, sustituyase T = 1500 en al
balance de energia y se obtiene’
z 0.4 - x 1?2
Btu/(hr) (FE5) = 10,920 (“1——{_] )
_ dx " 1 - x 2
ve =w [ 25 =38 jo [“—~F—J de )

Para varios valores supuestos de x, los valores de 1la velocidad de
transferencia de calor y Vr, se pueden calcular de las ecuaciones (G} y

{#), los resultados se muestran en la Tabla s5-5°.

Aplicacion al sistena
En este ejemplo de una sola variable dependtente, el problema es

resuelto en el texto del libro come una integracién directa de las

Z Veans ol desarratlo complelo de las etuaciones on ol Lexto ariginal de
Stantey M. Walas, “Reaction Kinetics for Chemical Engineers", Ed. Mc.
drav Hill Book company, Inc,

3 1dem,

4 Idem
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ecuaciones (&) y (M), sin embargo para fines de aplicacién a este

sistema podemos expresar la ecuacisn (X)) de la siguiente forma

o bien y
donde ¢ s una funcidén de ¢, @s decir, ¢ = f {(x) y W es una constante.
Como el planteamiento de la resolucidén gue se da a las ecuaciones
diferenciales en el presente sistema contempla las expresiones en
funcién de la variable dependiente, la ecuacién (!I) puede ser invertida
para obtener dx-cVr y definir la conversidén x como variable dependiente
vy el volumen del reactor Vr como variable dependiente, obteniéndose la
sigulente ecuacién

(D]

Los valores inicial y final para la variable independiente pueden
ser tomados de la Tabla S5-5 como Fr(0Q)= 0 y Vr{finall)= 15.0, vy para
la variable dependiente el valor inicial como x{0!= O.

Finalmente la epcuacidn (J) ge aplica directamente al sisteﬁa con

la expresidén en cédigo de programacidn

dyY1

g = (1/3.2) * SER((0.4-Y1)/(1-Y1))

donde X es la variable independiente ¥r y Y1 es la variable dependiente

*. Las condiciones iniciales son

St



X€i)= 0 Xx{f)= 15 Yi(i)= Y1i(0)= ©
tos resultades mostrados en la Tabla 5-5 para el inciso <42 del

texto del libro corresponden a los Que arreoja el sistema gue a

continuacidn se incluyen.
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) REPORTE DE RESULTADOS
Eiemplo 1. Reaccidn de wmencla de gases

INTERVALG Volumen reactor Conversion
DE CRLCULO [pies cubicos] {lhbmnal R)
1 0.0000 0.0000
2 0.5000 0.0241
3 1.0000 0.0464
4 1.5000 0.6671
5 2.0000 0.0862
[ 2.5000 0.1040
7 3.0000 0.1204
8 J.5000 0.1354
3 4.0000 0.1497
10 & .5000 0.1627
11 5.0000 0.1748
12 5.5000 0.1860
13 6.0000 0.1964
14 6.5000 0.2061
15 7.0000 0.2151
16 7.5000 0.2234
17 8.0000 0.2312
18 £.5000 0.2385
19 %.0000 0.2453
20 9.5000 0.2517
21 10.0000 0.2576
22 10.5000 0.2632
23 11.0000 0.2684
24 11.5000 0.2733
25 12.0000 0.2779
26 12.5000 0.2822
27 13.0000 0.2863
28 13.5000 0.2902
29 14.0000 0.2938
30 14.5000 0.2972
31 15.0000 0.300%
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2. DESHIDROGENACION DEL BENCENG EN FASE VAFOR

Enoune i dal problems
En un analisis de los datos de Kassel para la deshidrogenacién en
fase vapor del benceno en un reactor continuo homogéneo, Hougen vy

Watson reportaron las reatciones

1. 2CoHoCgr —— CizHioCgd + Helgd

2. CoHsCg2 + CizHioCg) —— CiaHi4C g + HaCgo

y las siguientes ecuaciones de velocidad:

. T loue-u,zooz'r (Pé . _PoPH ] molae Lb.d. bom::.é\o que
X1 j reacciondsth) tpie )
S _~15,200/T PrPu L Lt da trif L
rz = 8.67 x 10°e PoPp - —o— meres o trifemte o
Kz difenilo_que reaccionéd

Zihrcpie )

donde FB = presién parcial del benceno, atm

-

FPp = presién parcial del difenilo, atm
Pr = presisdn parcial del trifenilo, atm
P o= presidn parcial del hidrégeno, atm
T = temperatura, K

¥3,Xz = constantes de equilibrio para las dos reacciones en términos

de presiones parciales.

tos datos sobre los que estan basadas las ecuaciones de velocidad se

chtuvieron a una presidén total de 1 atm y a temperaturas de 1265 y 1400

58



°F, en un tubo de 0.9 plg y 3 pies de largo.

Se propone disedar un reactor tubular que opere a una presidn de 1
atm y a 1400 °F, a) Determine la conversién total de benceno a di Y
trifenilo come funcidn de 1la velocidad espacial. &5 Determine el
volumen requerido del reactor para procesar 10,000 lb/h de benceno (la
alimentacién es benceno puro} en funcién de la conversidn total. o2
LCudl es la velocidad espacial a la cual la concentracién de difenilo
es maxima?. Suponga que el reactor operard isotérmicamente y gue no hay

otras reacciones importantes.

Holucion.

Puesto que e1 reactor es isotérmico, las constantes de equilibrio
¥4 y Xz tendran valores fijos. Estos pueden estimarse a 1400 °F
mediante las ccuaciones desarrolladas por Hougen y Watson, empleando

los métodos descritos en la Sec. 1-4." Los resultados son
Ks = 0.312 Y Kz = 0.480
Ya que estos valores no son grandes, las reacciones inversas

pueden ser importantes. A 1400 °F (1033 K) 1las dos velocidades,

en términos de la.velocidad de desaparicisn de henceno, son

L ypS a14.? [p2 _ _PoPu ) ez _ _PoPu}

Fto= (14.96 x 107 [-- 0_313} = 6.23 7 0.312) A
B TN _ PtPu Y _ (pppn, . PTER )

r1o= (B.67 x 100)e [Pspn —~————0_¢,80] = 3.61 7P 0.480) |

B Var ol anuztads original an el Laxty S0 M. Saillh Tliwaniscia dr la
Cinética Quimica’, Ed. C.E.C, S.A.
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Fara cada reaccidén se puede asecribir una ecuacisn del tipo de 1la
- .
(3.18)." 81 los balances de masas se basan en el benceno, las

ecuaciones sons:’

v dﬁ

+ <
dx

+ =

donde la conversidn ®es 2]l namero de moles libra de benceno

desaparecen mediante la reaccién 1, por mol libra de alimentacidn,

Ec.

dos

(499}

[$23]

que

¥ la

conversidén xz es el namero de moles libra de benceno que desaparecen

mediante la reaccién 2, por mol libra de alimentacidn.
S1 tomamos como base 1.0 mol de benceno que entra al reactor,

moles de cada componente con conversiones de X, ¥ X, son:

18 14 2

Moles totales = 1.0

Puesto que el nuamero de moles totales es igual a

independientemente de los valores de:ﬁ y =

las

1.0,

las fracciones molares

G Idam

7T Puaslo quae la abimanlacidn a8 batwidmy jpitn, ™ 2 ndoogiba ek gubimtice

de F; F, = F = velocidod molal de alimentacién tatal.
CoHo

&0




tambie¢n estdn dadas por estas cantidades. Si se supone que los

componentes se comportan como gases ideales, las presiones parciales

son

o= 1,003 + x = 4
" 1 O(ZYi v2> X0t X,
Fuos Lo~
2 1 z
Fao= 1 - x -
1 2
Fr o=«

Con estas relaciones es posible eupresar las ecuaciones de wvelocidad

(R) ¥y (B) en términos de X, Y X, como

1 1
{~x — x_ ) (Tx -+ x)
_ o I e w32 27 2 27 1 .
rT = 6.23 L(1 X, X,) 5312 1 (E)
. xz(ix‘+x2)
rz = 3.61 [(l - X‘ il xz)(;x‘ - xz) - _____GTZEE___J {(F)
las

En principio, las ecuaciones (E) y (F) pueden introducirse en

ecuaciones de disefo (C) y (D) para calcular las conversiones de salida

x‘ Y xz para diversos valores de V.«F.

Al sustituir las ecuaciones de velocidad (E) y (F) en las formas

diferenciales de los balances de masa correspondilentes, Ecs. (C) y (D),

se obtiene

S o ik xa= 6230 - x - x0? - t_Z 3
Twory T THERRIE 6. f T % G.318 ] "
1
<l x_(=x  + x_)
= p2( v )= e o w (i o w gy .22t 2
awvrEs T2 ‘“x”‘z)_ 3.61 [(1 .x‘ "z)(z"x "z) 5.ha0 J [{ID]
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Estas dos ecuaciones ne pueden integrarse independientemente, pues ri y
Tz son funciones tanto de x, ~como de ®y Por tanto, es adecuado
proceder a una resolucidn numérica. Puesto que existen dos variables
dependientes (w‘ v xz), las ecuaciones de trabajo son diferentes a las
usadas en la solucion ﬁxmplelcada".

Las ecuaciones de trabajo para el procedimiento de Runge-Kutta

para dos variables independientes en las Ecs. (K) y (L)] son:®

Al repetir estos calculos para incrementos sucesivos se  obtienen
los resultados desde cero hasta la conversién de equilibrio gque se
muestran en la Tabla 4-%2 y en la Fig. 4-10. Las velocidades espaciales,
CV-/0) se calculan a partiry de la Ec. (3-23) y se basan en una velocidad

de flujo evaluada a &0°F y 1 atm.

Apticacidm al Hislemt.

Como vemos en este ejemplo de “Deshidrogenacion del bancens  2n
fase  wvuapar”, el primer pase para tratar el problema ag la
representacién matematica del fendémeno. Se. utiliza estequiometria,
variables como las presiones parciales, la conversicn, etc, y un poco
de algebra para llegar a obtener las ecuaciones diferenciales
ordinarias L(K) y (L)1 las cuales se deben resolver simultdneamente

como se describic¢ en el capitulo II1 inciso 3.3.

Una vez que se dispone de estas dos ecuaciones y se han definido

8 Ver el lexiconiginal en ol Lihrode 2. M. Smith, “Irgenieria de la Cird-
tica auimica’, eilado anleriormente.

P LA5 ecuacianes que se describen en sl taxlo ariginal son similares o as
det capitulo 111 de esta Toais para el caao de dos variables indepen-
dienten, inciso 23.8., "Solucién deo aisteman de ecuacionea™.
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las condicienes iniciales requeridas, el sistema puede ser utilizado

para resolverlas, obtener los resultades y observar el comportamiento

de las variables por medic de graficos. Los siguientes pasos describen

como se aplica el sistema a este problema en forma normal y mds simple.

1) Seleccionar del menu principal Daftes/Defindaisn de FunoisesLodi tar

2

3

&

bl

funcidin. En esta forma se pueden introducir las ecuaciones
diferenciales en una linea de 70 caracteres y se puede corregir
facilmente. Se dispone de una recuadro de ayuda donde s
visualigan las funciones matemdticas que se pueden ocupar y que
serdn reconocidads por el compilador. Las ecuaciones en: este

ejemplo deberan ser introducidas de la siguiente forma

o= 6,23 * ( SER{1-Y1-YR2) - ((0.05#Y1-Y2)*{0.5#¥Y1+Y2)/0.312) ) Yy

2e= 3.6l % ( {(1-Y1-Y2)# (0. 5#Y1-Y2) — (YE*(0.5#Y1+Y2)/0.480) )

Seleccionar del menu Iefinicidn de Fruacidn, la opcidn  Ceoagrd Loe
Funcidin., El proceso de compilacidn crea un nuevo cédigo que
contiene las nuevas funciones a utilizar por el sistema.
Seleccionar del menu Captura de Datos la opcidn Condiciones
iniciales, por medio de la cual se podran definir las condiciones
iniciles para las variables dependientes e 1igualmente para 1la
variable independiente.

Seleccionar del menu principal Operaciones., Se efectuan las
operacienes correspondientes y se escriben los resultados a disco.
Seleccionar del menu principal Resultados. A su vezr, se tiene otro
menu para elegir resultados en pantalla o imprescs. De esta manera

s2 pueden consultar los resultados y si se desea hacer algun
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cambio en las ecuaciones o conditiones definidas, se puede

regresar al menu correspondiente.

4) Seleccionar del menu principal GraficavionFreparar archiuo. Esta
operacién traduce los archivos de datos para ser utilitados por el
graficador.

7) Beleccionar del menu Graficacidén, la opcién  Graficader, con  la

cual se activa el Graficador en donde se puede construir vy

consultar la grafica correspondiente, vy si se desea, imprimirla,

A continuacién se muestran Tablas de Resultados y Graficas
generadas por el sistema para la resolucicén de este problema.
Como se puede observar, los resultados son iguales a los obtenidos

en el texto original del problema en la Tabia 4-9 y en la Figuea a-to

1t Var Lexto original 2. M. Smih, "Ingernieria de la Cinelioa Guimicon™, Exl.
C.E.C.S.A., pég 203,
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. REPORTE DE RESULTADOS
Eiemplo 2, Deshidrogenacién de benceno

INTERVALO V/F Conversidn L Conversion 2
DE CALCULO [£t3(h)/1bmol] [1bmol} {Lhmol )
1 0.0000 0.0000 0.0000
2 0.005%0 0.0302 ¢.0001
3 0.0100 0.058¢6 0.0005
4 0.0150 0.0852 G.0011
5 0.0200 0.1102 0.001%9
4 0.0250 0.1338 0.0028
7 0.0300 0.1558 0.0038
8 0.0350 ©0.17646 0.0050
9 0.0400 0.1960 0.0063
10 0.0450 0.2143 6.0076
11 0.05%00 0.2315 0.00%0
12 0.0550 0.2476 0.0104
13 0.0600 0.2628 0.0119
14 0.0650 0.2770 0.0134
15 0.0700 0.2904 0.0150
16 0.0750 0.3029 0.0165
17 0.0800 0.3147 0.0181
18 0.0850 0.3258 0.01%6
13 0.0%00 0.3362 0.0212
20 0.0950 0.3460 ¢.0227
21 0.1000 0.3552 0.0243
22 ¢.1050 0.3638 0.0258
23 0.1100 0.3719 0.0273
24 0.1150 0.3795 0.0288
25 0.1200 0.3867 0.0303
26 0.1250 0.3934 0.0317
27 0.1300 0.3998 0.0332
28 0.1350 0.4057 0.0346
29 0.1400 0.4113 0.0359
30 0.1450 0.4166 0.0373
J1 0.1500 0.4215 0.0386
32 0.1550 0.4262 0.0399
33 0.1600 0.4305 0.0412
34 0.1650 0.4346 0.0424
35 0.1700 0.4385 0.0437
36 0.1750 O.4421 0.0449
37 0.1800 0.u456 0.0460
38 0.1850 0. L4B8 0.0472
39 0.1900 0.4518 0.0483
40 0.1950 0.4L546 0.0494
41 0.2000 0.4573 0.0505
42 0.2050 0.4598 0.0515
43 0.2100 0.4621 0.0525
4h 0.2150 0.4644 0.0535
45 0.2200 0.4664 0.0545
113 0.2250 0.4684 0.0554
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REPORTE DE RESULTADOS
Eiemplo 2. Deshidrogenacion de benceno

INTERVALO V/F Conversisén L Conversion 2
DE CALCULO [£t3th)/1bmol) {lbwol) [lhmol}
u7 0.2300 0.4702 0.05%63
48 0.2350 0.4719 0.0572
L9 0.2400 0.4736 0.0581
50 0.2450 0.4751 0.0590
51 0.2500 0.4765 0.0598
52 0.2550 0.4779 0.0606
53 0.2600 0.4791 0.0614
54 0.2650 0.4803 0.0622
5% 0.2700 0.481h 0.062%
56 0.2750 0.4825 0.0637
57 0.2800 0.46834 0.0644
58 0.2850 0.4844 0.0651
59 0.2900 0.4852 0.0658
60 0.2950 0.4860 0.0664
61 0.3000 0.4868 0.0671
62 0.3050 0.4875 0.0677
63 0.3100 0.4882 0.0683
(11 0.3150 0.4888 0.0689
[ 0.3200 0.489% 0.0695
66 0.3250 0.4839 0.0701
67 0.3300 0.4%04 0.0706
68 0.3350 0.4909 0.0711
69 0.3400 0.4914 0.0717
70 0.3450 0.4918 0.0722
7" 0.3500 0.4922 0.0727
72 0.3550 0.4926 0.0732
73 0.3600 0.4929 0.0736
74 0.3650 0.4932 0.0741
75 0.3700 0.4935 0.0745
76 0.3750 0.4938 0.0750
77 - 0.3800 0.4940 0.0754
78 0.3850 O.4%43 0.0758
79 0.3900 0.49%45 0.0762
80 0.3950 0.4947 0.0766
81 0.4000 0.49%%9 0.0770
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3. DISEND DE UNA PLANTA F1LOTO PARA PRODUCCION DE CLORURO DE ALILO.
Enunc tacla el ;:r::rtrlema“

Se planea disefar una planta piloto para la produccién de cloruro
de alilo. Los reactantes constan de 4 moles de propileno/mcl de clero Y
entran al reactor a 392 °F. La unidad serd un tuho vertical de 2 pig.
de DI. Si la velocidad de la alimentacién combinada es 0.85 mol ib/h,
determine la conversién a cloruro de alilo en funcién de la longitud
del tubo. Se puede suponer que la presidén es constante e igual a 29.4
U:!/plg2 abs.

Los reactantes se precalentaran a 392 °F por sgeparado y se
mezclardn a la entrada del reactor. A esta temperatura baja, los
problemas de explosiones durante el mezclado mo son serios. E1  reactor
estard enchaquetado con etilénglicel a ebullicién, para que la
temperatura en el interior de la pared sea constante e igual a 392 °F.
El coeficiente de transferencia de calor en el interior es 5.0
Btu/(h) (pie®) (°F).

Datos Adicionales y Notas. El desarrollo basico del proceso para el
cloruro de alilo ha sido reportade por 6roll y Hearnes; Fairbairn,
Cheney y Cherniavsky. Se encontré que las tres reacciones principales
son la formacién del clorure de alilo.

1. Clz + CaHs —~——» CHz = CH -~ CHzC1 + HC1

La reaccisn de adicién paralela que produce 1,2 dicloropropano,

2. Clz + Catds —— CH2C1 — CHC1 — CHa

y .la cloracién consecutiva del cloruro de alilo para dar

Vease ot enunciado original. on J.M. Smith, “Ingenieria de o Cindlica
Quimica”, Ed, C.E.C.S8.A., pdg. 274.
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1,3-dicloro-l-propeno
3. Clz + CHz = CH — CHzC) ~—— CHC1 = CH — CH2Cl + HC1

FPara simplificar el tratamiento cinédtico del problema, se
considerardn unicamente las dos primeras reaccilones En la Tabla 5—.’:}‘2 se
muestran los calores de reaccidén. Se puede suponer gque las capacidades
calorificas molares Cp son constantes e iguales a los valores de la
Tabla S5-4'%,

No se ha publicado 1nformacién sobre la velocidad de la reaccidn,
aun cuando se sabe que la segunda reaccidn tiene lugar a temperaturas
tan bajas como 212 °F mientras que la reaccién 1 tiene una velocidad
insigmticante a menos de 392 "F. A medida que la temperatura aumenta a
mas de 392 °F la velocidad de la reaccién de la ecuacién 1 aumenta
rapidamente, hasta gque a 2?32 °F es varias veces mas veloz que la de la
reaccidn 8. A partir de esta informacién general y de algunos datos
publicados sobre el efecto del tiempo de residencia y 1la temperatura
sobre la conversién, se han propuesto  las siguientes ecuaciones: de
velocidad,

27,200/ RgT

r: = 206 000 & 2 ) T, *R)

FCaHae FCl2°

rz o= 11.7 e B90/RIT

\ . T
i Frans Foier 70 °R)

donde r: y rz estan en moles libras de C12Z convertido por hora pie

cubico, T estd en grados Rankine y la presién parcial ¢ en atmdsferas.

12 1dem

48 Idem
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Aatucidn

Puesto gue habra transferencia de calor de los gases de la
reaccién a la chaqueta de glicol, la temperatura en el reactor
dependers de la longitud =, y los calculos de disefdc deheran efectuarse
mediante una integracidn escalonada de las ecuaciones de velocidad y de
energia. Se puede escribir un balance de masa para cada reaccién. EnR
este problema es conveniente definir la conversién como moles de cloro
reaccionade por mol libras de alimentacidn (oftul,. 51 este conversidn es
x2 para la reaccidén 1 y ~xz para la reaccien 2, las ecuaciones de

balance de masa, Ec. (3-172"* son:

redy = Foden Ty

rz d&¥ = Ft dix2) {B)

donde Fi es la velocidad molal total de alimentaciosn,

El balance de energia apropiado corresponde a la Ec. (5-15)"%,

Ro (Tzs - 7T) ddn = (ri1 AMri + vz AHe2) Y + Ft Cp &7

Si = es la longitud del reactor y & su didmetro,

v = dz , dan = nd dz

14 1dem, Phg.  144.  Andlagia o Lo acuadidns 321, 3 de edla Tesis,

13 Idem. Ardloge a o ecuacidn (1. 80 de esta Tesiz.
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Usando estas relaciones en la expresién anterior se obtiene

(FICoVIT = nd helTs-Tidz = tri AMmt + rz .A.sz){ ":fz ]
o bien,
nd ho(Ta-Tidz -~ (ri1 AMn: + r2 AHn:)r "fz }
ar _ ¢ ©
dz (Ficp)

Las ecs. (A) a (C) y las expresiones para las velocidades r1 y rz
- pueden resolverse numéricamente para obtener x: y w2 y T en funcion de
la longitud del reactor =. Para lograr esto, primero se expresan las

ecs. (AY y (B) en términos de =:

dxt nd* . (D)
dz aF

dxz _ _nd® €)
dz G

Ademas, es necesario reescribir las ecuaciones de r1 y rz en  términos
de x4 y wz y T. Si entran al reactor 4 moles de propilenoc por . mol de
cloro, las moles de cada componente en una posicién -axial donde las

conversiones corresponden a Xt y Xz son:
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Cloro* = 1 - 35x1 - Sw2

Propilenc = 4 — Sxt — Saz
Cloruro de alilo = Sxt
Dicloropropano = Sxz
Cloruro de hidrégeno = Sxa1

Moles totales = 50t - w21

Suponiendo que todos los componentes se compoertan come gases
ideales a p = 279.4 psia, las presiones parciales de cloro y propileno

{en atmésferas) estan dadas por

= 89.4 T4 - Sxs - Sx2] _ 2 0.8 - xt ~ xz

Poars = 15.7 501 = xz3 T = %3
~ 29.4 1 - Sxs - Gx2] _ > 0.8 - x1 — xz

ey T 1.7 5T1 - x23 T =%z

Estas expresiones pueden sustituirse en las ecuaciones de
velocidad establecidas para relacionar las velocidades con las

temperaturas. Los resultados son

-13,7200-T [0.8 - x1 — x2] (0.2 - x1 — »2]
ri = B24 00C & (F)
z
L1 - x2]
~a400-7 L0.8B — x4 — x2] [0.82 — x1 — xz2]
rz = 46.8 ¢ - (G)
2
L1 - x21

14 El cosficiente B aparece on ostas scuaciones debida « que X, o3 Lo conm
versién basada sobre una mol de alimentacién total. Nétese que el valor
méximo para la suma de X1 ¥y X2 em 0.2, ya qQue esto corresponde a la
converaiédn completa de cloro, ya sea a dicloropropane o a c¢lorure de o-

Lilo.
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Sustituyendo r: y r2 por las ecs. (F) y (6), permite expresar las ecs.
(C}, (D) y (E) en términos de tres variables dependientes, I', 1 y »Zy
la variable independiente es z.

Se dan los valores de o, Ao, Te, A&Wm1 y AMmz. los calores de
reaccién ne varian en forma significativa con la temperatura.

Suponiendo gases ideales, el término (FMiCp) de la Ec. (C) estd dado por
(FiCp) = z Fi Cpu
En un punto en el gue las conversiones sean 1 y x2,

{Fitlp) = FLID.B ~ xt — xz]t:'pl:lz + [0.8 - x1 - XZJCpCaHd
L— cloro——d L—propilenc——

Por ejemplo, a la entrada del reactor, x1 = xz = O, por lo que
(Filp) = 0.B3(0.2)(8.4) + 0.83(0.8)(25.3) = 18.5 Btu/(h)(°F)

Estos resultados establecen 10s valores numéricos de todos los
coeficientes en las ecs. (C), (D) y (E).

El procedimiento numérico es algo diferente al usado en los Ejs.
4~-7, 4-15 y B5-1, pues e&s necesario resolver tres ecuaciones
diferenciales en serie que contienen tres variables dependientes.
Usaremos primero el método de Euler modxficado” y después se presentan

los resultados mAs preciseos con el métedo de Runge-Kutta de cuarto

En la aplicacidn al sistama de ssla Tosia sola a0 sesuelve con método
de Runge-Kulia.
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orden.

dplicacion al sistemna

La aplicacién de este problema es el caso de tres wvariables
dependientes, donde las ecuaciones que sg van a capturar son la
(€)Y, (D) y (E) sustituyendo en ellas tres las ecuaciones (F) y (8). De

tal manera que se obtiene un sistema de tres ecuaciones

d:
9 s f Gauxe D) o bien SEe s oiveor
dxz 5 dre _
o = f G T) o bien v = f trrvasyd
ar day3 _
= = f (xt,x2,7T) o bien = = f (Y1, y2, ¥3»
E! desarrollc algebraico para la ecuacidn de temperatura.

T . .
a= resulta en una expresisn sumamente larga pues hay que sustituir

todavia las ecuaciones de velocidad (F) y (G), expresison que excederia
los 70 caracteres de la linea disponible.

El sistema originalmente estd disefiado para ecuaciones simples
relativamente que no excedan esta capacidad, sin embargo para
ecuaciones mas largas se puede seguir un procedimiento alternativo que
el sistema mno realiza automaticamente sino que el usuwario debe
elaborarlp. Con fines de resplver este ejemplo y cualquier otro similar
que pudiera presentarse al usuario, a continuacidn se ejemplifica cémo
se puede completar esta solucion.

El problema en estos casos e@s que la ecuacién resulta ser muy
larga y en ocasiones puede llegar a causar confusidn y en consecuencia

errores en la compilacién. Es aconsejable simplificar 1la ecuacidn
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dividiendo los calcules en varias partes y luego expresar estas partes
en la ecuacidn final, ecuacién que no debe sobrepasar 70 caracteres.
For ejemplo, sl se desea calcular SUMA = (8+5) - (9#2) se puede
dividir en dos partes A= B+9 y B= 942 y gupresarse SUMA = A — B’, Este
procese ademas de simplificar la ecuacidn, permite al wusuario més
claridad y menos posibilidad de error. En el problema anterior
las ecuaciones peodrian ser simplificadas de la manera siguiente y en

codigo de programaciéns:

7 = 0.0857 * 824000#EAP(-13700/Y3) * AlYL1,.Y2) / O.0E18

X2 = 0.0257 » 46.BYEXP(~3460/Y3) * ALYL,Y2) / 0.0218
dg;_a_ = ( 2.61B*(B52-Y3) — A(Y1,Y2) * ( D(V3) + E(Y3) ) ) /

¢ 7.31 # CtyL,Y2) + 21.9 » B(Y1,¥2) )

Como se puede observar, en estas simplificaciones se introdujeron
las funciones A,8,0,0 y E. Para gue n el momento de la compilacidn,
las funciones mencionadas sean reconocidas, el usuario debe
editar y compilar en forma independiente y fuera del sistema, es decir,
desde el Sistema Operativo, la unidad de funciones con el
nombre de UNIDADO2.PAS y agregar el cddigo de estas funciones'”. Una vez
editadas estas funciones se puede emplear el Archive TPC.EXE para su
compilacion ("TPC UNIDADOR").

tas funciones que se agregaron para este ejemplo son las

siguientes. Se expresan en cddigo de programacién y solo la parte

Eele procedimiento requiers que sl usuario tenge <omnmsiwienlos pobre
Lo programaci én de Unidades en lenguoje Pancal y su compilacién,

75



correspondiente a la seccién IMFLEMENTATION de la UNIDADOR'®.

FUNCTION Aj
BEGIN
1= 0.02184(0.8-V1-V21r#(0.2-V1-V2) /SRRI1~-V2) ;
END:
FUNCTION B;
BEGIN
D= D.B-VI-V2;:
END;
FUNCTION C;
BEGIN
Ci= 0.2-91-V2;
END;
FUNCTION D;
BEGIN
1= ~4B0004BRL4ONDEXP(-13700/V1}
END3
FUNCTTON &3
BEGIN
Ei= ~792003446.8*EXP(-34460/V1)
END3

De esta manera se puede lograr i1ntroducir ecuaciones muy largas

simplificadas y expresadas a partir de otras funciones.
Utilizando los valores iniciales del ejemplo
2 = 0 zl= 20 pies Yy
x1{0) = 0 xz(0Q) = 0 y T(0) = 8352 °R
el sistema elaborado arroja resultados practicamente iguales a
reportados en el texto original Tabla 5-5°° para wuna operacién
adiabatica. A continuacién se incluyen el reporte de resultados y

graficas generadas por el sistema.

los

no

las

10 Para mayor detalla, reviessr 20 archive UNIDADUZ, PAS dirsctansole, Daes-
de ol Siatema Operativo s puede hacer tecleando TYPE UNIDADOZ.PAS,

20 Ver Lexto ariginal de 3., Semilh, “Ingerieria de Lo Cinkticon Quimoa”,
£d. C.E.C.S.A., pdg. 281,
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. REPORTE DE RESULTAROS
Eiemplo 3. Produccién cloture de alilo

INTERVALO Longitud Conversion 1 Conversién 2 empe
DE CALCULO (pies) [1tmol ] fibeat) TR
t 0.0000 0.0000 0.0000 852.0000
2 0,2857 0.0001 0.0010 455.3702
3 G.5714 O.noo2 0.0019 858.6505
4 0.8571 0.0003 0.0029 461.8425
5 1.1429 0.0005 0.003% LEL, 50T
& 1.428¢ 0.0006 0.004% 867 ,9670
? 1.7143 0.0007 0.06059 470.,9023
8 .0000 0.0009 0.0069 B73.7547
9 2.2857 0.0010 0.0079 826.5254
10 2.5714 0.0012 0.0089 874.2155
11 2.8571 0.0013 0.0099 BOL.B2A2
12 3.1429 0.0U15 0.0110 884 . 3586
13 3.4286 0.0017 0.0120 UB.H138
14 3.7143 0.0018 0.0131 889.1928
15 4.0000 0.0020 0.0141 891 .4966
16 4.2857 0.0022 0.0152 B93.7263
17 4.5714 0.0024 0.0162 895.0828
18 4.8571 0.0026 0.0173 897.9670
19 5.1429 0.0028 0.0183 899.9799
20 5.4286 0.0031 0.019 901.9225
21 5.7143 0.0033 0.0205 903.7956
22 €.0000 0.0035 0.0215 905. 6002
23 6.2857 0.0037 0.0226 907.3371
24 6.5714 0.0040 0.0237 909.0074
25 6.8571 0.0042 0.0247 910.6118
26 7.1429 0.0045 0.0258 9121514
27 7.4286 0.0047 0.0269 913.6270
28 7.7143 0.0050 0.0279 915.0395
29 8.0000 0.0052 0.0290 916.3899
30 4.2857 0.0055 0.0300 917.6791
31 8.5714 0.0058 0.0311 918.9081
32 8.8571 6.0060 0.0322 920.0777
33 9.1429 0.0063 0.0332 921.1889
34 9.4286 0.0066 0.0343
35 9.7143 0.0069 0.0353
36 10.0000 0.0071 0.0363 924.1822
37 10.2857 0.0074 0.0374 925.0697
38 10.5714 0.0077 0.0384 925.490639
39 10.8571 0.0080 0.03% n26.6856
40 11.142% 0.0083 0.0404 927.4159
41 11,4286 0.0086 0.0415 24,0959
42 11.7143 0.008% 0.0425 924.7266
43 12.0000 0.0091 0.0435 929.3090
4h 12,2857 0.0094 0.0445 92%.8443
45 12,5714 0.0097 0.0455 %30.3335
46 12.8571 ©.0100 0.0464 930.7777



REPORTE DE RESULTADOS
Produccion cloruro de alilo

Eiemplo 3.

INTERVALO Longitud Conversion 1L Conversidén 2 Temperatura

DE CALCULO Ipies) 1llaal} {1hamial) [ 23
47 13.1429 0.0103 0.0474 931.1779
48 13.4286 ¢.0104 0.0484
49 13.7143 0.0109 0.04%4
50 14.0000 0.G112 0.0503
51 14.2857 0.0114 ¢.n513
52 14.5714 a.0117 G.0522 32,5506
53 14.8571 . 0.0L20 0.0531 432.7084
54 15.1429 0.0123 0.0541 932.8419
55 15.4286 0.0126 0.0550 932.9303
56 15.7143 0.0128 0.0559 IIZ.IBLT
57 16.0000 0.0131 0.0568 933.0062
58 16.2857 0.0134 6.0577 932.9958
59 16.5714 0.0136 0.0586 G32.9547
60 16.857L 0.0139 0.05%5 FIZ.BH38
61 17.1429 0.0142 0.0603 $32.T844
62 17.4286 0.0144 0.0612 9I2.6574
63 17.7143 0.0147 0.0620 9325038
(17 18.0000 0.0149 0.0629 P3I2.3248
65 18.2857 ¢G.0L52 0.0637 932.1213
66 18.5714 0.0154 0.0646 93L. B34
67 18.8571 0.0157 0.0654 931.6450
68 19.1429 0.015% 0.0662 931.3741
69 19.4286 0.0162 0.0670 53L.0827
70 19.7143 0.0164 0.0678 930.7717
71 20.0000 0.0166 0.0686 930.4420
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Produceidn de cloruro de alilo planta piloto
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Produccidn de cloruro de alilo planta piloto
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VI. CONCLUSIONES

a) E1 sistema elaborade es de gran utilidad como apoyo al
aprendizaje pues tiene 1la capacidad de combinar e andlisis de
problemas tipicos en disefio de reactores con la rapidez requerida para
efectuar los extensos cdlculos numéricos.

b) La opcidn de definratdn ¢ funcion proporciona  al sistema un
gran rango de aplicaciones a les problemas de reactores tubulares y en
general a los problemas que inveolucren sistemas de ecuaclionas
diferenciales ordinarias. Esta capacidad solamente se ve limitada por
el manejo de la expresidnes algebraicas que definen las ecuaciones o
funciones diferenciales. En algunas ocasiones una o mas de estas
ecuaciones diferenciales que forman el sistema pueden ser de naturaleza
algebraica complicada y resultar demasiade extensas en su forma de
codigo de programacidn, por lo que su captura se ve limitada a una
linea de 70 caracteres maximo. En este sentido, el sistema se ha
disefado inicialmente contemplande ecuaciones de naturaleza algebraica
simple o bien simplificada, permitiendo al wusuario extenderla o
reducirla segdn convenga.

Para vencer esta limitacioén, el sistema se ha desarrollado de wuna
manera independiente entre sus partes permitiendo asi, por ejemplo, la
compilacisn externa de alguna biblinteca de funciones adicionales que
puedan ayudar al ahorro de espacio en el cdédigo de programacicn.

c) Por otra parte este sistema es susceptible a modificaciones que
puedan ampliar o complementar los objetivoes de este trabajo, logrande
asi un mayor rango de aplicacidn en 1lo que se refiere al apoyo

computacional del aprendizaje en la Ingenieria Ruimica.

a2
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