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INTRODUCCION 

Los reactores químicos pueden tener una gran variedad de tamaños, 

formas Y condiciones de operación. Uno de los mas ccimúnes es el pequeño 

matraz o vaso que se usa en el laboratorio químico para las reacciones 

en fase 1 iquida. El otro e:< tremo, en cuanto al tamaño, lo const i tu'¡.•en 

los grandes recipientes cilíndricos empleados en la industria del 

petróleo, por ejemplo, en el craci:ing de hidrocarburos. 

En el vaso de laboratorio se agrega una carga de rea~tantes que se 

lleva hasta la temperatura de reacción, se mantienen estas condiciones 

por un determinado lapso de tiempo, y después se extrae el producto de 

la reacción. Este reactor por lotes o intermitente se car~cteriza por 

la variación en el grado de reacc16n y en las propiedades de la mezcla 

reaccionante con el transcurso del tiempo. El reactor para el cracking 

de hidrocarburos opera en forma continua con flujos estables tanto de 

entrada de reactantes como de salida de productos. Esta clase de 

reactores corresponde al tipo de .fl.trfc.., cont fnuo, en el cual el grado de 

reacci6n puede variar con respecto a la posici6n en el reactor, pero no 

con respecto al tiempo. Esta diferencia en el método de operación 

una de las bases para la clasificación de los reactores. 

Las dos clasificaciones, por lote o continuo, y de t.'"'\J?IJ& o t.1Jbl:>, 

no estan necesariamente interrelacionadas. De esta forma~ el reactor de 

vaso de laboratorio se describe como un sistema intermitente, pero 

puede transformarse en un aparato de flujo continuo. Además, 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. 
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Esta tesis consiste en la elaboracL6n 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 químicas homogéneas. 

Este sistema permitir~ al usuario determinar las caracterist1cas 

que regirán el comportamiento del reactor, como por ejemplo la relación 

espacio-velocidad, longitud, temperatura, conversi6n~ etc., y ofrecerá 

al usuario la posibilidad de v1sual1zar gráficos que relacionen ese 

tipo de parámetros. 

Funcionando en forma de menüs., el programa esta diseñado para 

representar mediante un modelo matemático, problema real. Estos 

modelos matematicos son desarrollados utilizando conceptos de la 

materia de Ingeniería Química VII, es decir, por medio de balances de 

materia y energía a partir de los cuales se obtienen ecuaciones 

diferenciales. 

La solución de cada de éstas ecuaciones es de naturaleza 

numérica y está dada por diversos métodos, por ejemplo el método de 

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

!. DESCRIPCION. 

Los reactores de fluJo tubular se emplean como unidades de 

laboratorio. con el prop¿s1to de obtener una ecuaci6n de velocidad, y 

para los procesos de producción, a escala comercial. De hecho, es un 

método y deseuble desarrollar una ecuación velC1c:idad 

utilizando los datos obtenidos en un reactor de laboratorio de la misma 

fo1ma que la unidad comercial propuesta. 

Los reactores tubulares o continuos pueden construirse en varias 

formas, por ejemplo, las unidades convencionales para 1;-c·.-.1..:kú'-8 t.4-c·mif:,:• 

en la industria petrolera de los tipo no catalíticos en los que el 

calor es transferido por conVección y radiación a lu pared del tubo 

para aumentar la temperatura del fluido al nivel de la reacción. Por 

otra parte, los reactores continuos pueden ser tanques o marmitas, 

parecidos a los reactores de tanque agitado o intermitentes, con 

aditamentos para añadir reactantes y e:< traer los productos en una forma 

continua. El tipo de tanque no es recomendable para reacciones tales 

como el cracking térmico, donde deben suministrarse grandes cantidades 

de energía calorífica, ya que se cuenta con una superficie muy reducida 

por unidad de volumen del reactor. En estos reactores, por lo general 

es posible obtener un mezclado prácticamente completo con agitación 

mecánica. Bajo estas condiciones, la composición, la temperatura, Y la 

presión son uniformes en todo el recipiente. En el tipo tubular, donde 

la longitud es generalmente dependiente del diámetro del tubo, la 

velocidad forzada en la dirección del flujo es suficiente para retardar 
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el mezclado en dirección a:<ial; esto es, es posible apro:ümarse a u11 

funcionamiento de tipo flujo tap6n. 

2. FORMAS DE DPERAC ION. 

Ciertos productos obtpnidos cantidades más bien pequeñas 

(productos farmacéuticos, colorantes y otros) se fabrican 

discontinuamente. En una fábrica de este tipo de productos, uno puede 

sorprenderse por la presencia de centenares de autoclaves, cada uno de 

ellos utilizado para producir una tonelada de un producto un día y una 

tonelada de otro producto completamente diferente al día siguiente. Un 

sistema así ofrece una gran fle:<ibilidad, especialmente cuando la 

citada fábrica tiene una gama de cientos e incluso miles de productos, 

cada uno producido en una escala más bien pequeña. 

Otra ventaja de la operación discontinua es que el costo de 

capital es a menudo menor que para el correspondiente proceso continuo. 

Por esta razón este sistema es adecuado para nuevos procesos que en una 

etapa de desarrollo más avanzada funcionarán en forma continua. Las 

razones por las que los proce5os continuos se adoptan, finalmente, en 

la mayoría de las 

principalmente: 

industrias qui micas de gran escala son 

a) Disminución del costo de trabajo {es decir, menor mano de 

obra>, a causa de la eliminación de ciertas operaciones, tales 

como el repetido llenado y vaciado de recipientes discontinuos. 

b) Facilidad de control automático. También esto reduce costos de 

trabajo, aunque generalmente requiere un considerable gasto de 

capital. 
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e) Mayor constancia en las condiciones de la reacci6n y, por 

tanto, mayor constancia la calidad del producto. 

La correcta elecci6n entre operaci6n continua y discontinua 

depende mucho de la magnitud de los costos de trabajo en relación a los 

costos de capital, sin embargo. el aspecto cinético es determinante. La 

cinética de las reacciones se estudia generalmente en el laboratorio en 

operaciones por lotes, pero la aplicación de los resultados al diseño 

de operación de un proceso continuo no. implica nuevos principios de 

cinética puesto que los cambios moleculares son los mismos. La 

diferencia estriba la existencia de un estado de flujo en el proceso 

continuo, y esto puede ocasionar cambios importantes de ca1-ácter 

microsc6pico. En particular, no todas las moléculas que fluyen a través 

del sistema tendrán necesariamente igual tiempo de residencia, ni 

tendrán la misma historia en cuanto a los cambios de concentración o 

temperatura. Estos factores pueden causar diferencias apreciables de 

rendimiento o velocidad media de reacción, en comparación con un 

proceso discontinuo. Este es especialmente el caso cuando la reacción 

se complica por la e:<istencia de reacciones secundarias. Aquí el 

rendimiento del producto deseado puede diferir considerablemente entre 

la operación continua y discontinua, y también entre los dos tipos 

principales de procesos continuos. El rendimiento de la reacción no es 

necesariamente más bajo para el proceso continuo <en algunos casos 

puede ser más elevado). Sin embargo, en ejemplos donde es más bajo, 

este factor puede contrapesar las ventajas normales de la operación 

continua de modo que favorezca al sistema discontinuo. 

Pueden existir muchas combinaciones de tamaño y condiciones de 

operación para un tipo especifico de reactor que satisfaga las 

condiciones de diseño. Primero es necesario establecer el método de 
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cálculo para el func1onamiento del reactor para después aplicar una 

técnica de optimización que determine el di5eña más provecho50. El 

problema de control del reactor cons~ste en determinar la fo1·ma en que 

se deben variar las condiciones de operaciC.n; la primera decisión 

radica en cuales son las cond1c1ones de op2rac:16n que deberán usa1·se 

como puntos de control, después de esto 

estrategia para reducir las fluctuaciones. 

establece una política 

El procedimiento de control resultante puede ser manual. Por otra 

parte, puede ser un método sem1computarizado, en el cual se utiliza la 

computadora para obtener r.1pidamenta el valor de la función que 

determina el comportam1ento, pero los cambios indicados con respecto a 

las condiciones de operación se llevan a cabo manualmente. El diseño 

óptimo requiere un trabajo numérico repetitivo; por tanto, la 

computación mecánica simplifica notablemente la tarea de optimización. 

Cal<.">J' d~ r~oc:cl<.'>n. Debido al calor generado o absorbido por una 

reacción química e:<isten razones distintas por las cuales la velocidad 

de reacción no continúa necesariamente aumentando al elevarse la 

temperatura, una es el agotamiento de los reactivos y otra la 

posibilidad de pasar a un control por difusión. El agotamiento de 

reactivos puede comprenderse considerando la reacción 

A + B e + o 

que es e:wtérmica y cuya constante de velocidad tiene el normal 

coeficiente positivo de temperatura. Si la reacción se reali~a en 

condiciones adiabáticas Ces decir, no e:<iste intercambio de calor con 

los alrededores>, la temperatura se elevará y la constante de 

temperatura aumentará. Sin embargo, la velocidad de reacción es igual a 

un producto, de la constante de velocidad por una función de las 

concentraciones; debbido al agotamiento de los reactivos esta función 

8 



tendm-á a disminuir y compensará asi el aurnento de la constante de 

velocidad. 

La s1tuac16n varia según se trate de un sistema isotérmico o 

isotérmico. En los reactores tubulares el comportamiento de la 

temperatura. para una reacci6n exotérmicu. tiende a elevarse 

continuam~nte a lo largo del reactor, y lo hace a no ser que exista una 

refrige1·aci6n e:(terna muy eficaz. No obstante. pueden presentarse 

también en estos reactores fcn6menos de estados al terna ti vos. La 

condic16n esencial de todos los tipos de reactores es la ew1stencia de 

algún mc?C:anismo por el que el calor generado en una etapa en el proceso 

de reacció11 puede retroceder a una etapa anterior, creando asi la 

posibilidad de un paso c:mtre niveles estables superiores e inferiores. 

El mecanismo de la retroal1mentaci6n puede 01-iginarse por cualquiera de 

las circunstancias siguientes: 

a> Hay cont1Ut:ci1.'m de calor en cantidad significativa, en direcci6n 

inversa al flujo de los reaccionantes. 

h) Hay tz·-:uis111i$ib11 de calor .. por medio de un cambiador de calor 

entre el fluido caliente que sale del reactor y el fluido frio 

que entra.. 

Si ninguno de estos mecanismos es efectivo, l~ reacción puede 

tender a p.:lrarse, es decir, el sist.ema en 1-eaccié.n vuelve a un estado 

e~tac:ionario más baJo, en que la velocidad de la reacción es 

despreciable y la temperatura es solo ligeramente mayor que la del gas 

frio de entrada. Además, esta clase de e:<tinc1ón puede ocurrir aún 

cuando se emplee un cambiador de calor; por ejemplo, cuando un 

ensuciamiento progresivo de la superficie del cambiador de calor hace 

que la temperatura de entrada del gas en el reactor descienda por 

debajo de un nivel critico. 
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2.1 Operaci¿n isotérmica. 

En un reuctor que ope1-J en forma isotérmica, la temperatura de la 

me~cla reaccionante a lo largo del reactor permanece constante como 

consecuencia de un libre intercambio de calor con los alrededores. 

El d1seAo de reactores isotérmicos requiere exclusivamente la 

resolución de ecuaciones pa1-a balances de conse1-vaci6n de la masa. 

exceptuando los casos que difícil mantener temperatura 

uniforme. Para reacciones múltiples. la selectividad es tan importante 

como la conversión. Uno de los métodos de resolución consiste en 

formular un balance de musa con respecto al reactor para cada reacci6n. 

La selección de la especie sobre la cual se basa el balance de masa 

arbitraria, pero generalmente se selecciona un reactante o un producto 

limitante. Una vez que se establece el grado de verificación para una 

especie, las cantidades de las otras especies quedan fijadas por la 

estequiometria de la reacción. 

2.2 Operación no isotérmica. 

En la operaci6n de reactores de flujo tubular es muy común 

em:ontrar temperaturas no uni.formes. La temperatura puede variarse 

deliberadamente (por intercambio de calor con los alrededores) para 

lograr velocidades de reacción má:<imas. Sin embargo, es más frecuente 

que las variaciones de temperatura se originen debido a que el calor de 

reacción inherente es importante y el intercambio de calor con los 

alrededores esta limitado. Cuando el inten:ambio de calor 

insignificante, se produce una operación adiabática o no isotérmica. 

Los grandes reactores comerciales tienen mayor tendencia a apro:<imarse 

a la operación no isotérmica que a las condiciones isotérmicas, e:{Cepto 
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en unos pocos casos, t.nles como los p1-ocesos de isome1-1::act6n, donde el 

calor de reacct6n es insignificante. El d1se~o de reactores no 

isotérmicos suele requerir la resoluc16n simultanea de balance de 

energía con ol balance o los balances de conservac16n de la masa. 

Cuando solo se verifica una reacci6n, los resultados deseados son la 

conversión y la temperatura en func16n del volumen del re¿¡ctor. Cuando 

se trata de reacciones múltiples, la select1v1dad es tan importante 

como la conversión. 

El intercambio de calor con los alrededores, más que cambiar por 

completo los efectos de la temperatura en los reactores adiabáticos, 

los modifica. Por consiguienle, los resultados para condiciones 

isotérmicas proporcionan un enfoque muy ~til de los efectos de la 

temperatura. 

3. TIPOS DE MODELOS. 

En contraste con el comportamiento de los reactivos en un reactor 

de tanque 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 reacci¿n precisamente igual al tiempo 

de residencia del reactor. El reactor tubular es, por tanto, forma 

conveniente de convertir un reactor por lotes en un reactor continuo, 

correspondiendo el flujo a través del reactor al paso del tiempo en el 

reactor por lotes. Naturalmente existen otras aplicaciones además de 

esta, pero la analogía es muy importante y el caso ideal resulta muy 

útil en el diseño preliminar. De tal manera, en un reactor de tanque 

agitado los reactivos son mezclados de la mejor forma posible mientras 

11 



que en el reactor tubular no pretende induc.:i1- mezcla, por ello 

podemos clecu- que el 1-e.:ictor tubular es básicamente una especie de 

conducto a t1-.:\Vés del cual los reactivos fluyen y 

intenci.6n de rebasar el q1-ado natural de me;:clado. 

se tiene la 

A~n asi, exi.ste una gran variedad en tipos de reactor tubular. En 

algunos los reactivos fluyen a través de un tubo muy largo, otros 

fluyen a altas veloc1dadQs a tr~vés de un tubo mucho m~s corto dentro 

de un horno a alt.:i.s temperaturas. Un reactor empacado con partículas 

catalíticas puede variar en tama~o desde un convertidor de amoniaco de 

50 pies de largo hasta un reactor d1ferenc1al para investi.gaci6n de 

escasos centímetros de longitud. 

3.1. Reactor ideal (flujo tapOn>. 

El reactor ideal de flujo tubular es aquel el que no hay 

me~clado en la dirección perpendicular a la del flujo (esto es, en la 

dirección radial). La figura 1.1 representa este tipo de reactor. Las 

concentraciones varian a lo largo de la coordenada de longitud~ z, no a 

lo largo de la coordenada radial, t·. E:<cepto cuando es posible una 

operación isotérmica, la temperatura varia también con ~. 
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FIGURA 1.1 

Z= longitud total del reactor 

Al= area transversal = 'lf r 1 

r 2 = radio total del reactor 



Pueden existir desviaciones con respecto al comportamiento ideal 

en el flujo tubular. Dos tipos de desviaciones son el mezclado parcial 

en dirección longitudinal y el mezclado incompleto en dirección radial. 

3.2. Reactor con mezclado axial y radial. 

Se han desarrollado ecuaciones simples de conservación de masa 

para la versión ideal del reactor de flujo tubular. Cuando no se 

satisfacen los criterios de me~clado de esta forma ideal, las 

e:<pres iones matemáticas para las ecuac i enes de conservación resultan 

más difíciles. 

Cuando se considera la variación de propiedades 9 ya sea en sentido 

axial o radial al tubo, se presentan ciertas complicaciones tales como 

la difusión y la conductividad de la mezcla reaccionante. En estos 

casos es necesario incluir en los balances de conservación de masa las 

constantes de difusividad, y por otra parte, las constantes de 

conductividad térmica en los balances de conservnción de energía. 

Generalmente los experimentos realizados al respecto, en los 

cuales se obtienen datos de estas constantes, no son muy abundantes en 

la literatura, por lo que la resolución numérica de estas ecuaciones de 

conservación de masa y de energía se complica. 

En ~l caso isotérmico, las desviaciones 

comportamiento del flujo tapón, tienen su origen 

c:on respecto al 

las variaciones de 

velocidad axial en la dirección radial y en la dispersión axial. La 

variación axial de velocidad conduce a una distribución del tiempo de 

residencia y lo mismo sucede con la dispersión a:dal. Sin embargo~ en 

los reactores no isotérmicos, las desviaciones son potencialmente altas 

y es necesario tomar en cuenta las variaciones, especialmente las 

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

PISTON. 

1 • BALANCES DE CONSEHVAC ION DE MASA Y ENEHG 1 A. 

1.L. Balance de materia. 

El curso de una reacci¿n puede detecto::irse analizanrio régimen 

continuo ln masa de una c1ertñ especie molecular Crec'\clivo o p1·oducto>. 

En un sistema ele una sola reacciOn. uno de los reacta.ntes suele ser el 

factor limitativo desde el punto de vista de su costo. Considérese. por 

ejemplo~ el caso rie la oxidaci6n de 502 con aire, en donde el bió::ido 

de azufre es el reactivo limitante. Claro esta que se puede hacer 

balance para cada componente y para la masa total, pero esto no es 

necesario. pues la composición de la me=cla reacc1onante 

expresarse en términos de una varii1ble. la conversión o el grado de 

verificación de la reacción. Esto se hace usando la composici6n de lo~ 

reactivos originales y la estequ1ometria de la reacci~n. Par~ sistemas 

de reacciones ml1ltiples SP. pueden necesitar los balances de milsas de 

otros componentes. 

La conversión x la fracción de un reactivo que se ha 

transformado cin productos. Cuando solamente se verifica una reacción, 

esta definiciOn e~ clara y precisa. Cuando un reactivo puede causar 

reacciones simultáneas o sucesivas con formación de diversos productos, 

tanto la conversión total de r-eactivo como las conversiones a 

productos específicos, resultan factores de gran importancia. 

El principio r.Je conservación para cualquier ri?actor exiqe r.¡11e la 

masa de la especie i en un elemento de reactor de volumen b.V obedezca 

al siguiente 8nunciado: 
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Ecuaci6n 11.l 

l
vel~cidad de alim~ntaciónl 
de t al elemento de volu­
men. 

l
vel~cidad de producci6nl 

+ de L en el elemento de 
volumen. 

!
velocidad de salida de il 

- del elemento de volumen. 

!
velocidad de acumulación! 
de t en el elemento de 
volumen. 

C•Janrfo hablamos de un reactor tubular con flujo pist6n. la forma 

de operac16n que rige al sistema es la de un reactor continuo. lo que 

a.sume r¡ue el ténnino dE! L"l ecui\ción < I I. l > correc;pom1iente la 

velocidad de acumulaci6n de la especle i en el elemento de volumen es 

nulo. 

Una de las características claves del enunciado de la ecuació11 

< I 1 .1) es el tam«'li'íO del elemento de vol111nen y <:>•J relacié·n con el 

término de veloc1dad deo prod .. 1i:-.ci6n. El elementc• debe ser lo 

s11ficientement1:¡o pequeño par."'\ r¡11e l.:i com:entrilción y la tempe1-atura 

unifo1-meE", en toda su e>:tensión. De otra forma la velocidad de reacción 

r que aparece en la velocidad de producciC.n no será constante en todo 

el elemento d~ volumen. reduciéndose así. la aplicación c1e l-3 ec11aci6n 

<II .. ll .. Claro est~ que esta restricción siemnre puede sa.tisfacer$e 

selecc iona.ndo un elemento r:le volumen tridimensional di ferenci.=tl.. Al 

hacer c-sto, se ohtiene la ecuaci6n de continuicici.d la 

e<:>per.: i~. Entoni:8s 8sta Rc1taci6n fJF.'O(?ral puerl!? inteqrar!';P. con 

respecto al volumen del reactor, con lo que se obtiene un balance> 

.n."lcroscépico de masas. Por o ti-a par te, ln ~cuac ión ( 1I.1) puer18 

aplicarse directamente al reactor tuhular flujo pistón, hucienrlo uso dP 

la ventaj,1 de poder seleccionar elem1~ntos finitos de volumen pai""i\ el 
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1·~acto1·. e~ tlecir, haciendo que la distancia que dEfinF ~~te elemento 

coordenada 1·adial, r. l.a temperatura tamb1~n varía con? p:1cepto cuando 

de recicci6n va1·ía con la lring1turl del 1-eacto1·. Poi- cons1~wiente e>l 

alemento de vol11m1?n E'n el b."1.l·:tnt:r? dP. mar;;"l. ecuac1¿.n í!I.1>, rh:?bP. ser- de 

longitud diferencial, pereo pueciF.? prolonqarse a lo largo ele> la tc•ta.lidad 

del di~metro d<?l re.:icto1·. En qener..::tl. lo'-3 reactores d~ flujo tub11lrtr se 

operan t"n forma cc•nti11ua, poi· lo quE' las propiedadc>s en cualquier 

posición son constnntes con respecto r\l tiempo. L"'\ f?Cllc":!.ción <11.1) 

aplicada al eleimento de volumP-n ti.V para este tipo de operación ccmtinua 

se transform~ en: 

o ............. (J!.2) 

donde aplic~ndo la definición de la derivada tomando el limite como 

.ó.V -• O, se obtiene 

..................... (lJ.3) 

o en términos de la longitud del 1-eactor 

r<A ..................... <l!.3l 

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

se rel~ciona con el volumen del tubo por medio de V = A que en 

18 



téi-1r1inos d1 fon~nc1~lqs es ·'l.Cl i.c.'\ble a lñs ecuaciones { II.3>. 

en formrt Siflnific,=¡tiv~ con l.::\ lon11ititd r1el rertctor, r:tebido u cambios de 

temp~ratura y de nómero total de moles en un~ reacci6n de fasr g~sPosa. 

Por est"'s 1-n;:ones suele preferi1-s.2 expres.'\r la r=c1tnc\6n <II.3) r~n 

te1-minos de c'.'mt1f>r$li:.'H\ en lugar de concentración. Esto 5P basa en la 

ve11taJa de la constancia de la velocidad de alimentaci6n del reactante. 

'FA. La relaci¿.n entre la concentrac16n y la conversié.n se e:~presa con 

la ecuación . 

<n > - (n > 
.X ... 

A ~ A 
---1;.->-­

.. o 
.................. ( 11.4) 

do11de la conversión xA se expn?sa en función de TlA, las moles de 

1-eactivo. Las moles de reactivo inici.'lles menos las moles de reactivo 

presente, so11 las moles que han reaccionado. En términos de 

concentraci6n y de v~locidad vol11~étricn de flujo. la velocidad de 

alimentaciC.n del reactante es FA= Q x CA y de acuerdo a las ecuaciones 

(11.3) y si la especie\ es el 1-eactante A. se puede obtener la 

ecuación diferencial en función de FA 

•••••••••••••••••••••• < IJ.5) 

o en todo cnso en f1.mción de la conversión u otros parámetíoS como 

puede ser e, el tiempo de residencia. 

1.2 Balance de energia. 

Para la ecuaciC.n de conservar:ibn de masa se formulo el enunciado 

rJP. la ecu.olciC.n (11.1). Se puede esc1-ibií un enuncirJ.rJo verbal similar 
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para la cc1 nse1-vaciPn dp Ja cner9ia en los reactores: 

Ect1.'\CiPn (JJ.6> 

I

Energia en las con-ie>n-, IE'nergia en las corrien-, 
tes de entr.:ida .;i,l ele- - tes que salen del ele-
mento de volumen. mento de volumen. 

+ los alrededores al + enerqía en el ele- = qia en el elemPnto 

I

EnerC"}i.:\ tranf8rid;i del ¡Transfo1-mación de 1 ¡Acumulaci6n de ener-¡ 

elemento de volumen mento de volumen de volumen 

Este es un enunciado de la primera ley de la termodinamicP, escrito de 

tal manf?ra 1111e se~'\ apl 1cable <1 lñs condicione<5 de operñcl.6n continua 

discontinua. En el caso de una operacJ6n continua, que PI del 

flujo pistOn. el término r:le rtcum11l,3ci6n de enerqi.a en el elemento de 

volumc:>n es nulo. 

En los reacto1·es tubulan:?s de fluJo cc•ntinuc •• la enE'rgia de Jas 

corrientes inc:l11ye las cont1-ibucion~<;, de l."1. enerqi::i. cinéticñ. y la 

e>nergia potencio011 adem~s de },;t rntc:tlpiél. Sin rmhargo. ci\Si siempre 

<iUC~dr:! que, i\l verifit:Ar<ie la5 rP.•~cciones, est."\'3 coi-1tribuc1011e-s son 

poco importantes. Entonces para la operaciOn del reactcir tubular con 

fl1.tjo pist6n ln ec1v1ciPn < l l .6> se convierte- en: 

o •••••••••••• ( 11. 7> 

donde H'es la entalpia y qv el calor transferido por unidad de> volumen 

y se refieren a las velocidades de transferencia de cner9ia y los 

subindices v y v•hv indican los limites del elemento diferencial de 

volumen. El término rbVllH;, se refiere a la transformación de energia 

en el elemento de volumen sequn la velocidnd de re-3.cción r y el calor 

de reacción AH; que determina si la transformación es para gE"ne1-ar 

20 



calo1- o para abso1·br?r c::N.101- dependiendo si la reacción es 01v:i,;,t.l}rm.icu o 

~;...:ot"°r·mic..:1. Una vez mas. aplicando la definición de la derivada y 

tomando el limite como AV-~ O, se obtiene 

dH' 
dV •••••••••••••••••••• C 1 I.Bl 

donde las diferenciales se refieren a la variaciOn un elemento de 

volumen. Es decir, dH' es la variociOn de flujo de energia entre las 

corriente"> 'lite sñ.len y ent1·r\n con re<>nr?cto al elemento de volumen. y qv 

es ld veloc1dild de tri\nsfen~ncia di? enerqia por unidar:t de volumen.l La 

diferencia de entalpia se debe nuev.'lmente al r:ñmb10 de temperatura dr y 

a la variaci.611 de composic16n N.sociad~ con la reacciOn. Por otra parte. 

para que la P.Clti\CiOn de encrgia sea ütil. c>s necc>sario que el cambio de 

entalpia dll se e:<prese en termines de la temperatura. Esto consiste 

bAsicamente un procedimiento termodinámico. SupC.ngase que la 

velocidad total de flujo molr,l en el re<1.ctor sea rL y la capacidad 

calorifica molal (que ~~ supone constante) de l~ mezclN. reaccionante 

sea e , entonces el cambio de ent~lpia puede expresarse como: 
p 

dH' Fe dT 
' p 

••••••••••••••••••• ( 11 .9) 

Por otra parte si la velocidad de transferencia de calor puede 

C?>:presarse en término~ de un coeficiente total h
0 

por unidad de volumen 

y la temperatura del medio circundante. T,., 

t Po.1•.:a r~o.cLor_,.'5 !'\O i.·:l~.:alel!I t~l"I l•)l!I •:f¡Uot l\O !Sot jucli.fi.C1l. l•J. 'S•~J>')l!li.•:i.ón de 
ílujo p\.l!ILÓn) lal!I conlri.buci.onen de la. di.epere~ón a.Ki.ol o la. energta. qu• 

enlrQ y eole del reaclor pueden ser i.mporlonlea. 
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qv h
0

v <T. - T> ••••••••••••••••• Cll.10) 

Sustituyendo las ecuaciones Cll.9) y <II.10) en la Cll.8) se 

obtiene: 

dT 
~ 

h
0

.., <T
8 

- T> t- rllH; 

Fe •••••••••• e 11.11 > 
l p 

2. MlALI S 1 S DE LA ESTRUCTURA DEL MfJDELO 

Después de plantear y representar físicamente el fen6meno del las 

reaccione"i r¡uímtc:Ms dentro r:te 11n re,':\c:tor tub•Jlar en este caso cte tipo 

ideal (con flujo pist6n>, pod~mos ohservar que a t1-~v~s dr los halanccs 

de conserv~ci6n de masa y enerqí~ a lo largo del re~ctor. c•btienen 

dos ecuaciones respectivamente. Estas dos ecuaciClnes SC•ll la CJI.3) y la 

e 11.s>: 

dH' 
dV 

q11e c;e pueden expresar de dit·erentes maneras segun convenqa se 

En esta!"· '"'""'· pr11~r.iC1nes existen los elementos siguiE'ntes: 

t. Una variable ind~pJ?nr:liente en forma dif . ..,.-nnr;"i-3.l, di', el volumen del 

reactor. 

2. Una variable dependiente también en forma diferencial que se 

encuentra en form."l impl ici ta en los términos <IQC~ y dH'. Tal como 

aparecen pueden ser la concentración de reactivos Ci. y la entalpía 
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ele loe;; re-3c ti vo•;; u· . 

3. Una fL1nci¿n que reprPsenta pDr mPd10 de u11a exp1-rs1611 algebraica el 

fen61neno físico d1rect~ment8. Esta f1Jnc1611 es el miembro 11b1c~rlo ~l 

qv r.1:..JI;. r:stas P::ri1·es1únc•_:. $C•n funciones de:> 

Pl 

1~ 

términc• 

variablP. 

dc~pe11d.iente o lamhién. como riu0dr:- s11c:PdP.1-. funr. i r•nes dP una. 

h.:tsta m"ts v.11·i.illlP-s dep1~ndient~s. seq1.111d.:i. 

cons1rle1·ar1(;n form~ los s1st~mas de ~ct1~~1011rs. E11 este ca~n pDdemos 

dr?Clf" 'lile 

<Cd y f <T>. f <Ct,T> 

A pa1-tir de estos elementos y de l.:i cc•ns1deraci611 de que las 

variables se encuentran e':presad-35 en forma di ferPncial podemos ver que 

la"i ecu.=\ctones corre-:;;ponden ecu.1c1ones diferenciales ordinarias. 

Así también, al e:~p1·psar c. .. stas variables vn forma diferencial. los 

limites rle inteqrAcidn para encontr~r l~ 5oluci6n de la ecl1a~i¿n en 

forma numérica. son valores que se deb~n conocer; este tipo de 

prob l P-ma.:; SE-! conocen como cie lJa.lor inic il"..zl • 

Como los problemas que se obtienen de la observación de fenómP.nos 

fisicos f]t?ner<llmP.nte son una aproximación ~1 la c:;ituación rer.\l. es 

interesante saher si al introducir cambios pequeños en el enunciado 

dA-1 problema óstos ocnsionan correspomJientemE!ntf.~ c ... 'l.mbios pequeños 

la solución. Esto tambienes imnortante ya que existe la nosihilidnd de 

cometer erran~~ de rr1donrJeo cuanrJo c;;e 11san métodos numér i cr.1s. 
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111. ANALI515 DE TECNICAS NUl1ERICA5 APLICABLES EN LA SOLUCIDN DE UN 

REACTOR TUBULAR FLUJO PISTDN. 

1 • 1 NTRODUCC ION 

El comportamiento de muchos procesos físicos, particularmente los 

dependientes del tiempo, puede representarse por medio de ecuaciones 

d1fe1·enc1ales ordinarias. Los métodos de solución de estas ecuaciones 

son por tanto de gran importancia para científicos e ingenieros. Aunque 

se conoce la solución analítica de muchas ecuaciones diferenciales 

importantes, un número todavía mayor de ellas no pueden ser resueltas 

analíticamente. Afortunadamente puede general encontrarse la 

solución numérica de estas últimas. 

Et .. ~UC.li:.~lc:m~s di/t:-rem.~inles on.1irn.u·ti:.1s d~ on:fan H. Sea la ecuación 

diferencial ordinaria de orden n siguiente 

z • n 

F {x,y,.!:'__.~.~ ..... ~} O 
d><. dxz dx.9 dxn 

Toda ecuación de este tipo se denomina de orden n por que la derivada 

de mayor orden que aparece en ella es de orden n, y ordinaria porque 

solamente aparecen d.;.ri.,1<'Hlr.1.s tot.-.• a .... s (no aparecen derivadas parciales, 

o, lo que es lo mismo, solamente hay una variable independiente, Jd. 

Toda función :y<x> que satisfaga esta ecuación, siendo al menos.,~ veces 

diferenciable , es una sul~1<.-:i.<.'>n de la ecuación. 
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<•r.:.1~11. Una ecuación de primer orden es, por definición, de la forma 

F {~•Y• ~ } O 

o, lo que es lo mismo, 

l <x~.v> ••••••••••••••••• ( 111.1) 

Para este tipo de ecuaciones se desea calcular una soluci6n y(x) que 

satisfaga simultáneamente la ecuación <III.1) y una condición inicial 

determinada. Para obtener una solución única de la ecuación <en general 

e:(istirán muchas funciones yb.;> que satisfagan la ecuación <IIl.1)) es 

necesaria información adicional ~ es decir, valores de y<.":) y/o su 

derivada en algunos puntos definidos por sus valores de x. Si se 

especifican todas las condiciones para el mismo valor de x (por 

ejemplo, :..:
0

), el problema se denomina problema de v<1l-:u·~E- fY1i<:i.<tl""E-. 

En genP.ral es imposible obtener la solución analítica de y(x). Por 

el contrario, se divide el intervalo (a,b) de la variable independiente 

x en que se desea la solución en subintervalos o r.-2~os·. La longitud del 

subintervalo o pc.1so, viene dada por 

y por tanto 

b - 12. 

1\ 
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2. 11ETODOS DE EULER 

El método de Euler es el método más sencillo y se usa en la 

pr~cti.ca solo en determinadas ocasiones, sus limitaciones en la 

exactitud de la soluci6n no lo hacen aconsejable en gran parte de los 

problemas de diseño de reactores tubulares. 

Sean y O los valores inicial y final de la variable 

independient~ .x, n los subintervalos de integración o p:.1sos y h el 

l nc1-emento definido por 

lt 
b - t:X. --.. --

Siendo ' el subíndice para designar el valor de las variables para cada 

paso o subtntervalo, es decir, i= 0,1,2, ••• ,n.,. el algoritmo. para la 

integración entre~\. y :.'°i.+t' es decir, el cálculo de la(s) variable<s> 

dependiente(s) Y¡, tiene la forma 

yt.+t •••••••••••••••••• ( ll! .2) 

donde 

y /t- es la función derivada o función diferencial resultado de un 

modelo matemático, del tipo de la ecuación (111.1); evaluada en los 

valores ;,.,·,. y :vi.' donde a su vez, ;.i.:i. fué evaluada como 
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X X + h 
l..+1 l. 

En el primer subintervalo, donde y<•== y(.!o:~1 ), el valor de Y, utilizado 

por la ecuac:ión <III.2) esta establecido por las <'.:<"H(<"ltr:t<"Htes i:r(tcú:.i:i...;.-s. 

siendo que se trata de un problema de valores iniciales. 

2.2. Método de Eul~r mt.ldi...ficu.do. 

El método de Euler modificado sigue casi el mismo algoritmo que el 

de Euler simple. siendo la diferencia que el primero hace una ligera 

correc:ción en los valores de yL calculados pJ·t:i.dit:i~n1.11.'> primero c:on el 

algoritmo de Euler simple. La siguiente secuencia es el algoritmo de 

este método: 

1) Predecir :i.i, .... utili::ando Euler simple. 

2) Calcular 1, •• a partir de X ,_..·Y,_.J· 

3) Corregir yi+t 

El paso (3) esta dado por la siguiente ecuación 

El método de Euler modificado es un método pi·P.dir:t1n··-1:orn~:tor, que 

toma el promedio de las derivadas entre los subintervalos i e para 

todo el rango de integración. 
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3. METODOS DE RLJNGE-KUTTA 

La solución de una ecuac16n diferencial por lo que es llamado 

des.Jrrol lo d1recto de series de Taylor, del cual es derivado el 

algoritmo de Euler general. e;<ige una serie determinada y especifica 

en cada problema para su solución. Por ello no es posible obtener un 

algoritmo sencillo, an~logo al método de Euler~ a partir del desarrollo 

de Taylor. 

Afortun~damente es posible deducir algoritmos de paso sencillo que 

incluyen ~;olo cálculos de derivadas de primer orden, pero que a su vez 

producen resultados equivalentes en e:<actitud a las fórmulas de Taylor 

de orden superior. Estos algoritmos son los llamados Métodos de 

Runee-r.:ut.ta. Las apro:ümaciones de segundo, tercer y cuarto orden 

requieren el cálculo de /C-..·.y) en dos, tres y cuatro puntos 

respectiva.mente, de ~-= en el intervalo :.-:
1
:.!: :"' :.!! .-.... ·, .. _. 

Todos los métodos de Runge-t:utta tienen algoritmos de la forma 

En esta e:<prcsión, tP, es llamada función iru:t·.:-nir:-1tto, es sencillamente 

una apro:<imación de .f<x.y> el intervalo elegida 

convenientemente. 

El método de Runge-1:'.:utta de 4° orden es el algoritmo más comun en 

la solución de modelos matemáticos para reactores tubulares. La fórmula 

de cuarto orden es de la forma 
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donde ~.-~2 -~~ Y ~4 son valoras aproximados de la derivada calculados 

en el intervalo :\.!! : . ..,; ..!! :~: El algor1tmo para este método quedaría 

como sigue 

I< /(~ , •Y, ). . 
"'· (<·-:,+ 

h §•~:s) 2· y+ • ., 
,. IC:•: + 

h ~-~2) 2· y+ . . . . ' • ••.••••••••• ( 1 Il.4) 

"' . J<:\+ "· Y,i- f1•1': ) . 
y~·· y + ':!(¡, + 21< + 2>< + >< ) 

6 • z a . 

4. SISTEMAS DE ECUACIONES DIFERENCIALES ORDINARIAS 

En el capítulo II se hizo un análisis de la estructura del modelo 

matemático generado por las ecuaciones de conservación de masa y 

energía~ Se estudió que 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 ll11.jt> pistr~m.) y 

de la forma de operación planteada. 

En general los requerimientos matemáticos para este tipo de 

problemas, quedan 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 resolución de un sistema de estas ecuaciones, que no se complica en 

mucho a lo que el algoritmo de Runge-l<utta ofrece solución para una 
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sola ecuación. 

Considérese a continuación la solucién del siguiente sistema de n 

ecuaciones diferenciales de primer orden simultáneas, cuyas variables 

I <x,y ,y •... ,y >. 
1 t. Z n 

•••.••••.•••• (lll.5) 

Y cuyas condiciones iniciales, dadas en un mismo punto (x~) son 

y(:.-:) . . ~ 
y <x > 

2 o 

La solución de este sistema no ofrece más dificultades que la de una 

ecuación de primer orden. El algoritmo de solución se aplica 

paralelamente a cada una de las 'ft ecuaciones cada paso. De tal 

manera que se requerirán, para el algoritmo de Runge-Kutta de 4° orden, 

el cálculo paralelo de las cuatro constantes para cada una de las n 

ecuaciones del sistema y la misma fórmula de cálculo para cada una de 

las y\. .. ,· 

En esta tesis, el sistema computacional desarrollado, soporta la 
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soluci¿n simultánea hasta de tres ecuaciones diferenciales ordinarias, 

permitiendo al usuario seleccionar el número de variables dependientes 

desde una hasta tn?s. 

El algoritmo de soluci¿n para un sistema de tres ecuaciones, seria 

la üplicaci¿n simultánea de las ecuaciones CIII.4> para una sola 

ecuaci6n calculando las cuatro constante::; para cada ecuación 

dife1-enc1al del sistema. es decir, cuatro por tres ecuaciones, doce 

constantes. Estas cuati-o ternas de constantes serán función de las tres 

variables dependientes y
1
.y

2 
y y

9
. Así., primero se calcularían las 

primeras tres constantes de subíndice uno, J1;
1

• l• y m
1

, después las de 

subíndice dos y asi sucesivamente hasta las de subíndice cuatro 

obteniendo entonces doce constantes (para este caso de tres ecuaciones 

si.mu! taneas> y calculando después las tres variables dependientes ~ l.i. 

YZ.L Y y
3

,L en igual forma que en las ecuaciones <III.4>. 

A continuación se describe el algoritmo para este caso 

¡._ I <x.+ 
h 

+ ~··\· ~·lt. ~•m > 
z i ' 2· Yt.L Yz,i.+ Ys.i+ 2 i 

¡ I (X.+ 
h 

+ ~·\· ~t1. h 
) 2' Y1.i. y .+ Ya,i.+ ~ .. z z ' •.. 2 i 

I (X.+ 
h 

+ ~·>\. + ~·i,. + ~m.1) "" 2· Y,,., Yz,i. Ys.i z . ' 
"• 1, (x\.+ 

h 
2' Yt,i. + ~}t(2. Yz,i.+ ~-t2. Ya,i. + ~•m) 2 z 

i. I <x.+ 
h 

+ ª•""z· + ~·l2.. + 
h 

) 

z ' 2· Yt.i Yz,i Y::l.i em.z 
I <x.+ 

h ~kz• Yz,i.+ ~·tz. YB,i.+ ~m) "" 2· y _ ... . . ' '·' 2 z 
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I< • '· <x ... + h. Y1,i. 
+ h•I< a• Yz,t. + h•1 a' Ys,1. + h•m ) 

a 

l . f (x.+ h, 
Y1,t. 

+ h•"-a-· Yz,t. + h•l9, y .+ h•m ) 

z ' .. , 9 

"'• I <x + . ' h, 
Y1.," + h•I< .. Yz,t. + h•1 .. Ya,t. + h•m) . 

Yt,i.H = Yt,t + ~(,''\ + 2kz + 2k.:J + k") 

:V
2

_, .. , = Y
2

_, + ~<1 1 + 2t
2 

+ 21
9 

+ t•) ••••••• <111.6) 

Y 3 ,t.•t = Y 3,i. + ~(m1 + 2m2 + 2m3 + m4 ) 

En estos cálculos. las funciones .f
1 
./

2
./

3
• son las ecuaciones 

diferenciales ordinarias mencionadas anteriormente que se representan 

por las ecuaciones (111.5). 

De manera análoga, el algoritmo para un sistema de dos ecuaciones 

diferenciales ordinarias que se resuelven simultáneamente, se formula 

como el caso arriba descrito. Es evidente que el cálculo se simplifica 

ya que solo e~isten dos variables dependientes y por tanto solo cuatro 

pares de constantes a calcular, /(,,.l
1

; J1:
2

.1.
2

; etc, hasta los subíndices 

cuatro. En general, el número de constantes calculadas dependerá del 

número de ecuaciones diferenciales que tenga el sistema. 

33 



IV. DISEflO Y CREACION DE UN SISTEMA COMPUTACIONAL 

PARA DIMENSIONAMIENTO DE REACTORES TUBULARES 

CON FLUJO PISTON 



IV. DISEÑO Y CREACIDN DE UN SISTEMA CDnPUTACIONAL PARA DIMENSIONAMIENTO 

DE REACTORES TUBULARES CON FLUJO PISTON. 

1.. DISEÑO 

08.ICT!VO. En esta tesis se diseño y cre6 un sistema computacional 

con ol fin de poder au:.:1l1ar al usuario en la solución de problemas de 

reactores tubulares. Este sistema esta diseñado con el prop6sito de ser 

una herramienta versátil para el cálculo ingen1er1l en este tipo de 

problemas, ya que funciona en forma de menús que representan ciertos 

módulos independientes o ciertas actividades que pueden realizarse una 

o más veces consecutivamente sin afectar el resto del sistema. 

Uno de los problemas mas frecuentes en el diseño de reactores 

tubulares, ya sea de tipo ideal o no ideal, es el que se presenta en el 

momento en que se requieren cálculos numéricos simples pero de muy 

largo desarrollo, que se derivan como ya se ha mencionado de ecuaciones 

diferenciales y a su vez de modelos matemáticos como los balances de 

conservación de masa y energiaw Para enfrentar estos cálculos numéricos 

de largo desarrollo y veces de carácter 1.~~~l ( l t. uo, es muy 

conveniente disponer de rutinas de cálculo programadas para utilizarse 

con una computadora, además es muy importante también la organización 

de los datos, es decir, poder accesar o guardar información de tipo 

numérica para asi poder disponer de esta cuando se necesite. 

Siendo así, los objetivos de este trabajo son presentar al usuario 

un sistema en que los datos iniciales y los datos resultantes de los 

cálculos puedan ser modificados una y otra vez observando diferentes 



posib1l1dades de diseño. 

DEF!llICJO/t tJE FUUCJt)N. Dentro del diseño de este sistema 

computacional una de las partes más importantes es la de poder definir 

la ecuación diferencial a utilizar. Esto es simplemente el poder 

escr1b1r directamente la ecuación algebraica que representa el problema 

del reactor tubular, y en todo caso corregir la misma. 

Esta capacidad del sistema de poder defini1- la función le da gran 

versatilidad. Se dispone de una linea de 70 caracteres para escribir 

esta ecuaci6n de tal manera que pueda ser procesada por la computadora, 

esto quiere decir que se tendrá que escribir en c6digo de programación 

como se haría en lenguaje BASIC, PASCAL o en cualquier otro lenguaje 

de programación. 

Al tener la posibilidad de definir la funci6n diferencial y 

corregirla tienen varias ventajas, ya que las variables a observar 

pueden ser e:<plicitas o implícitas en varias partes del programa. Es 

decir, para obtener la funci6n diferencial se parte de el balance de 

conservación de masa, por ejemplo, de energía; a partir de una 

ecuación base de este tipo como las mostradas en el capitulo 11 inciso 

2.1, se pueden expresar las variables de concentración en función de la 

conversión, o bien las variables de flujo o alimentación molar en 

función del ei:-s¡:,.·11.::it.1-t1~l<.1<.';td ... ld o el t(e111J.Xi di?: J'~:;t.d~n~~t.<.Y., la presión 

parcial, etc., dependiendo esto de lo que se requiera o de los datos 

disponibles. En ciertas ocasiones, para diseñar un reactor, se desea 

saber la longitud del tubo que debe de construirse para alcanzar cierta 

<-~.i.ll'lti~J'"!'>(.ór, de reactantes a productos, por tanto, las ecuaciones deben 

e:<presarse en función de la conversión. 
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nhora bien. las variables dependientes de una ecuación diferencial 

son aquellas que queremos conocer, y que a través de la solución 

numérica, quedarán est.:iblecidos valores dentro de un rango 

seleccionado. Sin embargo, e:<isten parámetros que también forman parte 

de la ecuación !t<t5~ que a través de su simplificación podrán quedar 

implícitos o explícitos en la ecuaci6n final a resolver. Esto significa 

que existen parámetros como temperaturas, presiones totales, diámetros 

internos de tubo, densidades molares, flujos 

concentraciones iniciale§, etc., etc., que 

de 

es tan 

alimentación, 

involucrados 

directamente en el dise~.·, interpretaci6n, desarrollo y resoluci6n del 

p:-oblema de reactor tubular. Estos par.!tmetros muchas veces son 

absorbidos por simplificaciones algebraicas de las ecuaciones que en 

ocasiones resultan ser demasiado largas y que son más fáciles de 

manejar en su forma más simplificada. No obstante, podemos dejar en 

forma e:<p licita cualquiera de estos parámetros y observar los 

resultados obtenidos para diferentes valores de estos. por ejemplo, un 

caso muy c:omUn, el diámetro interno del tubo. 

En resumen, la d~'!fini<.~(c.'n dt:l {tm,~l<.~n ofrece la ventaja de poder 

expresar la función en una forma u otra y ser corregida antes o después 

de efectuar los cálculos en el proceso de diseñow Como siempre, cabe 

obse1 .-ar las limitaciones que presenta el sistema ante esta situación, 

y que básicamente son dos: 

a) La captura y edición de la ecuaci¿n diferencial debe realizarse en 

código de programación (como se mencion¿ en párrafo anterior) y 

debe ser una linea con longitud máxima de 70 c:arac teres, 

permitiéndose corregir libremente los caracteres con movimientos 

del cursor. 
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b) La :.(:r.1/1~ ?(1.: it1r: ~~X? :::1~.:1 de esta funci¿n dependerá de la correcta 

introducc16n de la ecuaci6n en cuanto a s1ntaKis se refiere 

(paréntesis correctamente colocados y cerrados) además de la 

util1=ac16n e::clus1va de funciones definidas en la pantalla 

"Ft.u1.:t-:tt1~~ -:h!'.¡ ... :1t1l·~1t-!-!'. <F2l" o bien de tod¿¡s aquellas que puedan 

ser reconocidas por el compilador de Turbo Pascal v. 4.0 ~. 

Es importante señalar, como se describe en los siguientes incisos, 

que para el correcto furn:1onam1ento del sistema, el usua1-io deberá 

cerciorarse .de una 1:1:.111 1~·~.to:r::ti~tt &:ll'l.t.:>St".J. por medio de una p·antalla que 

sigue inmediatamente a la compilación y que contiene el mensaje 

desplegado por el c:ompilado1· Turbo P .. scal V. 4.0 ~~-

A:!.f'Et:n:r!. VE f'F.:x..tkAHAt.:Jt'JN. La programaci¿n de este sistema fue 

reali::ada en lenguaJe OSASE <compilador CLIPPER> y en lenguaje Pascal 

(compilador Turbo Pascal lt.0). Esta combinación de herramientas resulta 

ser especialmente útil pues cada compilador cubre · diferentes 

m~cesidades de meJor manera que el otro. A continuación se mencionan 

las necesidades que se logran cubrir mejor con cada uno de estos 

compiladores: 

F'<.l'.:i<.~a.L- 1) Mayor rapidez en los cálculos numéricos 

2) Requerimientos de memoria relativamente menores. 

l).'l:1t!l.s~. - 1) Mayor facilidad de programación en forma de menus, los 

cuales permiten una mejor organización del trabajo y de la 

utilización del sistema. 

2> Capacidad de edición y captura de datos muy desarrollada 

asi como de manejo de datos y archivos de datos. 
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Esta combinac16n de lenguajes presentü ciertos obstáculos. El 

sistema esta estructurado en base un programa principal o menu 

principal que controla la ejecuci¿n de otros menus o sub-programas que 

real1::an diferentes actividades. Cuando se requiere hacer las 

operaciones correspondientes de un determinado p1-oblema, es decir, los 

cAlculos numéricos, el sistcm3 ejecuta un sub-programa e:< terno 

interactuando con el S1stema Operativo, esto quiere decir que el 

programa principal, o el archivo eJecutable que 1nic16 el control de 

las act1vida~es, transfiere eDte control a otro archivo eJecutable del 

Sistema Operativo que efectúa los cálculos rápidamente. Esto también 

ccurre por eJemplo cuando se ejecuta la opci6n de compilación. 

El problema que se presenta en esta interacci6n con el Sistema 

Operativo es que la memoria de acceso aleatorio <RAM) deberá ser 

relativamente mayor cada ve:: dependiendo de qué tanta memoria se 

requiera por el programa e:~terno. Así mismo, los requerimientos de 

memoria RAM del sistema debieron ser correctamente administrados en su 

programaci6n de tal manera que se permita la interacción con e·l Sistema 

Operativo de manera eficiente y r~pidaw Como se mencionará mas 

adelante, el requerimiento mínimo de memc1-ia RAM para este sistema es 

de 512 K. 

2 DIAGRAMA DE BLOQUES 

El presente diagrama de bloques o diagrama de flujo, presenta las 

diferentes actividades que reali::a el sistema elaborado mostrando una 

secuencia consecutiva y representando el sentido en el que fluyen o 
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pueden fluir estas actividades. 

A continuación, se da una breve axpl1cac1ó11 de cada uno de los 

bloques representados en el diagrama: 

1) DATOS. Esta parte del programa presenta dos opciones: 

1) DEFINICION .DE FUNCION. Presenta también dos opciones: 

1) EDITAR FUNCION. Esta opción se ut1li:a para definir el n~mero 

de variables depend1entes que representan el problema 

resolver y para capturar y corregir la(S) 

diferencial <es>. 

ecuac16n(es) 

2) COMPILAR FUNCION. Compila la{s) ecuac1ón(es) diferencial(e5) 

definidas mostrando el resultado de la compilación 

inmediatamente después. El usuario debe cerciorarse de que no 

e:<isti6 ningUn error de compi laci6n pues de lo contrario no 

podrá continuar con las siguientes actividades. 

2) CONDICIONES INICIALES. Esta opción permite al usuario establecer 

los valores iniciales para las variable5 dependientes y el 

intervalo de cálculo o rango de la variable independiente, asi 

como el número de pasos (el número de pasos máximo permisible es 

de 99)~ La especificación de valores iniciales que n~ concuerden 

con los rangos permisibles por las ecuaciones diferenciales 

definidas, resultarán en errores de cálculo U!"rfht i.~ &l·hn'o 

OiU\:J!i.1.\ ... ,.,, 't1'Y ~~"L·c1, etc.) y el proceso de cálculo será abandonado. 

También, como se puede observar en otros tipos de métodos de 

cálculo numérico, el número de pasos definido puede ser de mayor 

importancia, especialmente cuando el rango de cálculo (el valor 

máximo de la variable independiente con respecto al valor 

mínimo>, es demasiado amplio. 
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2> OPERACIONES. En esta parte del programa se n?ali::an los cálculc·s 

numéricos una vez que se han def1111do y comp1 ludo las ecuac1011es 

diferenciales. Primeramente, antes de reali;._ar los cálculos, se 

muest1-a en la pantclll.a. el--número de variables selecc1on3.do 'I 10'3 

valores i1nciales det·inidos. perm1ti.f~ndo ~':\l usuario rt:igresar al menu 

de datos para corregir estos valo1-es s1 P.s necesJr10. En seguida, el 

sistema real iza los cálculos desplE..•g.;ndo el número de pu sos 

efectuados y ~scr1bc los rosult~dos ~disco. 

3) RESULTADOS. Este bloque del prog1-uma presenta dos opciones: 

1) CONSULTA POR PANTALLA. Se vi.suali=dn los resultados en el 

monitor. Primeramente se definen los nombres de las variables y 

las unidades en que est.:an representadas, por ejemplo; Nombre: 

Posteriormente $e despliegan los 

resultados de las 1~ltimas operaciones reali::~das. 

2) REPORTE IMPRESO. Se imprim8n los resultados en papel. 

Primeramente se definen los nombres de las variables y las 

unidades en que estan representadas, y el titulo del reporte. 

Estando lista la impresora, se imprimen en papel de tamaño 11 :{ 9 

pulgadas~ los resultados de la.-::i últimas operaciones realizadas en 

forma similar a la consulta. 

4> GRAFICACION. Existen dos opciones: 

1) PREPARAR ARCHIVO. Construye el archivo DAn.~;P. ... -tF_t)F:F que contiene 

el número de variables dependientes, los nombres de las variables 

y los valores calculadDs por el método de Runge-Kutta 4° orden. 
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Este ~rchivo ser~ utili:ado por el graf1cador. 

2) GRAFICADOR. Activa el gruf1cadc•r GRAFO'. Es necesario reali;:ar 

como prim~ra act.1·.ndad al utl.l1:ar el graficador, la opci6n "2. 

LE[. DE. !)} '!,(,;.'J !MTCt!. A (1.f'.AF 1 l.'.AP" tec l eundo como nombre de archivo 

Ultima operuc16n de FTe>¡:,.,.u·ur <..U'1..'.f-.1 ~"-i. 
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DIAGRAMA DE BLOQUES 
DEL SISTEMA 

:-------------------------------------------· 
' ' 

Guticidor 
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3. ESTRIJC";URA DEL SISTEMA 

En este 1nc1so se pretf!nde dar una esquemati=ac16 11 de e~~~ esta 

01-gan1 :ad o el si!::tema que se elabo1-é. est.:i tesis. Ahora, a diferenr:a 

del in=1so antci-ior. se presentai-~ Ül.Ofitºt)JN) .f.; ~-ar..1.·111:t_1;1·r~ d~l 

~~ t.t~l1tr.'t en .. 1 cual se pueda apn~c: a1- ~~n crqan1grama con los nombres de 

los programas fuente poniéndose de relieve la dependencia de los 

programas entre si, la transferencia de control por medio de menus, y 

se dar<:\ tc:1mbién 

~stos programas. 

breve e::p l icac16n del contenido de cada 

DMEPRINC.- Pi-agrama de Menu Principal 

de 

Este programa contiene el c6digo de inicialización de variables 

globales primeramente. as1 como el del subprograma para inicializar 

la fecha para la ses16n de trabaJo, dato que es de mayor importancia 

para la correcta aplicac16n del compilador. El sefialar la fecha 

correcta, evitará errores posteriores. Asi mismo, este progf"ama 

muestra. el menu principal cuyas opciones pueden ser seleccio1iadas 

con las flechas y <enter) o bien con el número correspondiente. 

DMEOATOS.- Programa de Menu de Datos 

El programa ejecuta un menu de opciones para definir función o 

definir condiciones. 

DMEDEFUN.- Programa de Menu de Definición de Función 

Ejecuta menu de opciones para editar función o compilarla. 

OEDITFUN.- Programa de Edición de Función 

Este programa contiene el código para definir el número de 

variables dependientes seleccionándolo a través de un menu 

y también se define una variable de control de tipo lógica 
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para determinar s1 al iniciar una ses1¿n ya ha elegido 

primeramente el número de val-1ables que represente el 

problema. Este p1-ograma también escribe a disco el archivo 

que contiene el c6d1go a compilar con las nuevas funciones 

definidas CFUNCUNJT.PAS>. 

DCOMPILA.- Programa de Comp1laci¿n de Funci¿n 

Este programa compila las funciones definidas interactuando 

con el Sistem.1 Operativo para e:>Jccutar el archivo e:~terno 

TPC.EXE (Compilador Turbo Pascal V.4.0.). La linea de 

comando de esta orden es 

RUN TPC ~ LJ:l ¿ SAL IDA. TPC 

donde CALCU??? es el nombre del programa compilar y 

reescribir en disco <los de interrogación 

representan los 3 posibles nombres cuyas últimas 3 let1·as 

pueden ser UNO, DOS o TRE>. la opción /M significa que el 

compilador revisará y compilará automáticamente los 

subprogramas que utilice CALCU??? dependiendo de que la 

fecha del archivo-código FUNCUNIT.PAS (fecha de creación 

registrada por el Sistema Operativo> sea anterior a la 

fecha que se capturó al iniciar la sesi6n de trabajo2
, y el 

resto de la linea .•• > SALlDA.TPC significa que el texto 

resultante de la compilación (que contiene los mensajes 

correspondientes) se escribe al archivo SALIDA.TPC para su 

uso posterior. 

2: ET• <C.OS.-C1 d.¡. oq\-1"- \u (.¡,-:tl{l u.. oer~t-Óf'• ,;t,,w.:'-d"'l. (U'<••'"".C:• FUNCUNJ'f'_'H"\1 ~"'ª 

poiaLwrLor a. la (.,;,cha. do croa.et.6n •.HLt.mo.1. dot a..rchi.vo CALCU???. EXE. ol mon­

Qd)Q doit Grr~r ol compi.lo.r ¡¡¡er.1 •·1denLt.Ci..,;,r EMpoclod". 
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Después de la comp1lac1¿11, se muestra und pantalla con 

el contenido da el archivo SALIOA.TPC. 

DCONDICI.- Programa de Cond1c1ones Iniciales 

Se capturan las condiciones definidas y se escriben disco 

traduciendo después el archivo a c6d1go ASCII para 

posterior ut1l1~ac16n. 

DMEDPERA.- Progrüma de Operaciones 

Contiene los "llumados" a las rutinas de calculo numérico, es 

decir, al Runge-Kutta 4~ orden quo se encuentra en drchivo 

ejecutable con el nombre CALCU???.EXE. Asi mismo, actuali.~a el 

archivo DATORESU.DBF que contienn los resultados del cálculo. 

DHERESUL.- Programa de Menu de Resultados 

Ejecuta un menu de opciones para consulta o reporte. 

DRESCONS.- Programa de Resultados. Consulta 

En este programa muestran los 1-esultados actuales del 

archivo DATORESU.DBF. 

DRESREPO.- Programa de Resultados. Reporte 

En este programa se imprimen en papel forma continua de tamaño 

11 x 9 pulgadas los resultados 

DATORESU.DBF. 

actuales 

DMEGRAFI.- Programa de Menu de Grafi.cación 

Ejecuta menu para preparar archivo o graficar. 

DGRAPREP.- Programa de Graficaci.ón, Preparar archivo 

del 

Prepara el archivo DATDGRAF.GRF que contiene los 

necesarios para ser utilizado por el graficador. 

DGRAGRAF.- Programa de Graficaci6n, Graficador, activar 

archivo 

datos 

Activa el graficador interactuando con el Sistema Operativo. 
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Los siguientes párrafos serán de utilidad para el usuario, están 

destinddos a hacer hincapié on alguno3 aspecto~ impo1-tantes sobre la 

ut1l1:ac16n y operaci6n del sistema en cua11to a que derivan de la 

estructura del mismo. 

A> Uso del graficador. 

El graf1cador que au::ilia al sistema fue elaborado en el 

Laboratorio de Computaci6n de la Facultad de Química de la U.N.A.M. por 

el M. en C. Caritino Moreno Padilla, profesor docente de la Facultad y 

Asesor d~ la presente Tesis. Detalles acerca del programa o un completo 

instructivo de operación del graficador pueden encontrar en el 

laboratorio. En cuanto a la relaci6n que e;<iste con este sistema, como 

ya se especiTic6 anteriormente. es importante señalar que el presente 

sistema requerirá de la eJecuc16n externa vta Sistema Operativo de el 

archivo eJecutable GRAFO.EXE o de algun conjunto de ordenes de un 

archivo por lotes, es dQcir. dQ e~tensi6n •.BAT. 

También es í.ndispensable para la correcta interpret;ac1é.n de los 

datos a graficar. que se lean estos datos del archivo preparado para 

este objetivo~ DATO<..;J:f'..AF.ciRF. Para lograr esto, solo se necesita (como 

primera actividad al inicar la sesión de graficado> seleccionar la 

opción 2 del menu principal del graficador, ln opción "LEE VE b!5(.0 

l>ATOS A 61.~AFJ(;AF:." en la cual se solicitará el nombre del archivo que 

contiene estos datos. El usuario debe teclear normalmente DATOGRAF. Una 

vez hecho lo anterior, el graficador habrá dado lectura o los datos que 

se desean graf1car y el usuario pod1-á "F.EV/:;AP. Lt.}!\. DATO!.l'. A C..iR~4FICAR" 

pasar directamente a "61"!.Af'lCA.ClON", en donde podrá visuali:ar, editar, 

escibir a disco, leer de disco o imprimir los gráficos creados. 
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B> Restricciones de operación. 

{'¡pesar de la fle:ob1lid..:td de operac16n que pueda ofrecer el 

s1sterna por mQd10 de sus monus, el usuario debe observar cierta forma 

de c.perac16n fo.)J'lfldl con lo cual evitará p1-oblemas de tipo operativo. 

Es,ta "operación normal" puede ser establecida por las siguientes 

actividades 

1.- Def~nic16n 6 edic16n de func1¿n. 

2.- Compilación <hasta leer el mensaje de una compilación exitosa> 

3.- Definición de condiciones iniciales 

4.- Operaciones 

5.- Resultados 

6.- Graficacié.n 

siendo prioritaria la.actividad de definir la(s) función(es) al inicio 

de una sesión de trabajo del sistema, de otro modo los menus 

posteriores al "l. DEFill!CION DE FUllCIOH" no podrán ser utilizados. 

Después de la definición y/o edición de función, se podrá operar 

libremente y en cualquier dirección. 

C) Interacción con Sistema Operativo, ~etaaria •inima requerida. 

La interacción con el S.0. es un importante aspecto en el diseño Y 

operación del sistema, ya que permite la utilización de diferentes 

programas y por lo mismo la programación en diferentes lenguajes. Para 

que el control del sistema pueda ::u.t.l.(J· temporalmente al Sistema 

Operativo, el conjunto de órdenes y los programas necesarios para éste 
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deben estar presentes en la memoria RAM de la computadora. Por esto, 

cuando el sistema busca inte1-actuar .'"\l i:>:~tei-101. la lf::'cturd. de 2sta 

inforn1aci6n del S.O. es reql1er1da. El usuario debe tener presente esto 

al utili=ar el sistema en una m~quin~ cio11dP 81 s.o. reside ,,¡ 

disco fijo, pues de lo contrario no se encont1-ar~ la inform~c16n y se 

v1sual1=ara el mens<JJe "t:1·1-<.ll·~ d1sJ.·.¿»tlt=>- ~itn rxr3". a lo cual el usuario 

debe insertar un disco de ,._,fl·'.l'"'i'h'::' o que contenga el Sistema Operativo 

DOS. Esta situac16n hace más lenta la operac1¿11 conJunta del sistema 

pues en varias ocasic.ines se 1-equ1ere de ustd 1nte1-acc16n. Se recomienda 

la ut1lizaci¿n del sistema en una máquind con el Sistema Operativo DOS 

instalado en el disco fiJo. Para configurar la máquina para que haga la 

búsqueda del Sistema Operativo en el lugar indicado, ver la orden del 

005 ºSET (.(),>t"!,f'E.(.-=" donde se puede direccionar la búsqueda a la unidad y 

trayectoria deseada. 

La utili=aci6n de la memoria RAM por 0ste sistema controla 

través la orden "$ET GLIF•f•C:J.:-" que también es una orden del DOS. Esta 

utilización de memoria esta debidamente confígurada desde que se 

ejecuta el sistema <SISDIRTH.EXE>, con la orden 

SET CLIPPER~V002;R170. 

El sistema elaborado en esta Tesis está diseñado para operar con 

un mínimo de 512 K de memoria RAM. 
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V. APLJCACION DEL SISTEMA 



V. APLICACION DEL SISTEMA 

l. REACCIDN DE MEZCLA DE GASES IDEALES 

Una mezcla de gases ideales se introduce a un reactor tubular con 

un flujo de alimcntaci6n de 20 lbmol/hr. La temperatura de entrada de 

la me;zcla es 1500 ºR y la pro::;i.ón permanece constante prácticamente e 

1'1L'al a 5 atma .. El reactor esta hecho de tubo de 4 pulg. de diámetro 

interno <ID>. La reacción es ¡( • 8 CI. 

Se dispone de los siguientes datos: 

T. ºR 1400 1450 1500 1550 1600 

(10
6 )t:, ft3 /(lbmol>thr) 0.078 0.152 0.300 0.585 1.12 

Composición de alimentación, en Y. mol: A, 40; &, 40; inerte, 20. 

Calor específico, Bt.u/(lbmol>C°F>: reactivos 6; productos 10; inerte 5. 

Affr ~ 23,000 Btu/lbmol A a 500 ºR 

A estas condiciones, encontrar: 

t:<t."> Volumen del reactor contra lbmol de A convertidas1
• 

(l"1} El volumen del reactor contra la velocidad de transferencia de 

calor requerida para mantener una temperatura constante de 1500°R. 

(e;.) La conversión contra el volumen del reactor, para una temperatura 

inicial de 1500ºR, un coeficiente de transferencia de calor igual a 

.l Et \.r..c;\_eo Col y ... t Cc:.J Tl°'' - r-~•"'\Y'fOn ..., .. , of>&tu <1-J,•\\.-Co<1'C\.6r1 •~ li.1 , ... ..e.\.DO 

tb) aa r•euelve para ajemplifi.co.r el co.ao de Ut\O. eota varLablo doplilndi.en­

Le. 
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Tomündo como base 1 lbmol total de al1mentac16n, la ecuación de 

velocidad está dada por~ 

[ 

z 

r = I< ( ~Qr = I< :;~- ] 
-- <n + ax> 

Tf lO 

(,.J) Para mantener condiciones isotérmicas, sustitúyase ·r 

balance de energía y se obtiene3 

Btu/Chr)(ftz> 10,920 J. f - X 
( 

( 1 . ) z 
1 - X 

"'f ~.< 3.2 / [o\--_\ r d.< 
o 

1500 en el 

(G) 

(Hl 

Para varios valores supuestos de-.-.:, los valores de la velocidad de 

transferenc:ia de calor y Vr, se pueden calcular de las ecuaciones (G} y 

<H>, los resultados se muestran en la Tabla 5-5~. 

En este ejemplo de una sola variable dependiente, el problema es 

resuelto en el texto del libro como una integraci6n directa de las 

Z V<fo<tft"" .eol. ~&-CU-J<•l 1-o <"C•rn,•1..-1'1:• <k- 1.c .. ....c.,_.uc;i.on+& .eon -to\ 1..-xt'I:+ 'l:•r\11,r.a.\. de 

St.ci.nl ey M. Wci.l.a.o. º'Rea.e: Li.on Ki.nelt..c:s for Chemi.c:ci.l Eng\.neera". Ed. Me. 

Or<lV HLll Dook Compa.ny, Inc:, 

iil "Jd.rrs. 

o4I Jderrs 
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ecu<1c:ione'3 ('.-·) y (1/). sin emb,-irgo para fines de aplicaci¿n a este 

sistema podemos expresar la ecuaci6n CH) de la siguiente forma 

dh = w (+J dx 

o bien ·:fVr w 
(/) 

dx r 

donde t es unu función de ~. es decir, e = f <x) y W es una constante. 

Como el plan,teamiento de la resolución que da a las ecuaciones 

d1ferenc1alv$ en el pno!:;e11te sistema cc.ntcmpla las e:,pres1ones 

función de la variable dependiente, la ecuación (/)puede ser invertida 

para obtener ..:l • ...: .... ..:lVr y definir la conversi¿n :;; como variable dependiente 

y el volumen del reactor V,.- como variable dependiente, obteniéndoso la 

s19u1ente ecu~ción 

_!__( ().l~ - X )z 
3.2 1 - X 

(J) 

Lo5 valores inicial y final para la variable independientP. pueden 

ser tomados de la Tabla 5-5 como Yr<O>= O y Vr{final>= 15.0, y para 

la v~riable dependiente el valor inicial como xCO>= O. 

Finalmente la ocuación C.7) ~e aplica directamente al sistema con 

la eupresi6n en c6digo de programaci¿n 

dYl 
CiX (1/3.2) * SQR((0.4-Yl)/(1-Yl)) 

donde X es la variable independiente Vr y Yl es la variable dependiente 

.--.. Las cond letones iniciales son 
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XC l >= O X(f)= 15 Yl ( il= Yl !Ol= O 

Los resultados mostrados en la Tabla 5-5 para el inciso <"b) del 

texto del libro corresponden 

continuac:16n se incluyen. 

los que arroJa el sistema que .ª 
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REPORTE DE RES1JLT1\DOS 
Ejem¡:1lo l. Reacción de me:!.:.:la de gases 

INTERVllLO Volumen reactor G1·Jnversíort 
DI:: Cl\LGULO [pies cubicos J [ lt.•no l lll 

1 º·ºººº º·ºººº 2 0.5000 o.o:ud 
3 1.0000 0.011~~4 

4 1. 5000 0.0671 
5 2.0000 0.0U62 
6 2.5000 0.101,0 
7 3 .0000 o. 120• 
8 J.5000 O. LJ5f¡ 
? 4.0000 o. 111 'J7 

10 •.5000 o. 1627 

11 5.CJfJOO 0.17"8 
12 5.5000 O. lfJfJO 
13 6.0000 O.l'JL4 
1lo 6.5000 o. 2061 
15 7.0000 0.2151 
16 7.~000 0.2234 
17 8.0000 o. 2J l:! 
18 0.5000 0.2305 
l'J 'J.0000 0.2.53 
:rn 9.5000 o. 2517 
21 10.0000 o. 2576 

22 10.5000 0.2632 
23 11.0000 0.2684 
24 11.5000 o. 2733 
25 12.0000 0.2779 
26 12.5000 0.2822 
27 13.0000 0.2063 
28 13.5000 0.2902 
29 14.0000 0.2938 
30 U.5000 0.2972 
31 15.0000 0.3005 
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VI 
-J 

UoluMen de reactor contra conversión 
Eje111plo 5.1 

a 6. DlE: ·DD2 a. li!Di! a .1BD2 o. 2qoq D. 3005 
Coloque en LINEA i111presora, Presione dos veces <Prtsc> o cancele con <Enter} 

Conversión Ub111ol de Al 



2. DESHIDROGENACION DEL DENCENO EN FASE VAPOR 

En un análisis de los datos de Kassel para la deshidrogenac:ión en 

fase vapor del benceno en reactor continuo homogéneo, Hougen y 

Watson reportaron las reacciones 

1 .. 2CóHó(&) --• C1zH1o(tY) -t Hz(s) 

2. CóHóCtP + C1zHtoCtP -+ C10HuC5) + HlC5) 

y las siguientes ecuacione5 de velocidad: 

r: 14.96 1 od e-i~,ZOO/T 

rz 

donde F'• presión parcial del 

f'l• presión parcial del 

F'T presión pare: tal del 

PN presión parcial del 

T temperatura, K 

PoPH 1 _K_•_j 

benceno, atm 

difenilo, atm 

trifenilo, atm 

hidróqeno, atm 

molaa lb de bence~o que 

r•a.c<::lonÓ/C h> i pi.e .. ) 

mola11 lb de lr\.fenllo o 

di..fen\. lo que reo.ecl.on6 

/(hJ<ple
3

1 

K~,K.z = constantes de equilibrio para las dos reacciones en términos 

de presiones parciales. 

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

cbtuvieron a una presión total de 1 atm y a temperaturas de 1265 y 1400 

58 



ºF, en un tubo de 0.5 plg y 3 pies de largo. 

Se propone diseñar un reactor tubular que oper-e a una presi6n de 1 

atm y a 1400 ºF. a.) Determine la convers1é-11 total de benceno a d1 

tr1fenilo como función de la velocidad espacial. /;>_) Determine el 

volumen 1·eque1-ido del reactor para procesar 10,000 lb/h de benceno (la 

alimentación es benceno puro> en función de la conversión total. ,:.) 

¿cuál es la velocidad espacial a la cual la concentraci6n de dtfenilo 

es ma:{ima?. Suponga que el reactor opel-ará isotérmicamente y que no hay 

otras reacciones importantes. 

~'1.1J.Ción .. 

Puesto que el reactor es isotérmico, las constantes de equilibrio 

~~ y x~ tendrán valores fijos. Estos pueden estimarse 1400 °F 

mediante las ecuaciones desarrolladas por Hougen y Watson, empleando 

los métodos descritos en la Sec. 1-4.~ Los resultados son 

Kt 0.312 y 0.480 

Ya que estos valores no son grandes, las reacciones inversas 

pueden ser importantes. A 1400 ºF ( 1033 •~> las dos velocidades, 

en términos 1...ie la velocidad de desaparici6n de benceno, son 

(14.96 

(8.67 d -1•. 7 ( PTPH ) 
10 )<' f'ePll - 0.480 

6 • 23 
( P~ _ PoPn ) 
l'" o. 312J 

3 61 
L
Í,,,.,,Pn - PTPH l 

• - - 0.480J 

~ v.,r di. .-1~•.1.1.,.:.,,,.,J,, ''"'"'Ji."'J.L •n di. l.oth~•> J. W.. Smi.~h. -11"),.n.,,.ri.+J. ,:l.t la 
ei.néllc:a. outmi.r:::a.·, Ed, e.E.e, S.A. 
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Para cada reacción se puede escribir una ecuación del tipo de la Ec. 

C3.18).
6 

Si los balances de masas se basan en el benceno, las dos 

ecuaciones son: 7 

V dx 
,.- J+, <Cl 

V d.< 

:- J r~ (O) 

donde la conversión :..:
1 

es el número de moles libra de benceno que 

desaparecen mediante la reacción 1~ por mol libra de alimentación, y la 

conversión :..:
2 

es el número de moles 1 ibra de benceno que desaparecen 

mediante la reacción 2. por mol libra de alimentación. 

Si tomamos como base 1.0 mol de benceno que entra al reactor, las 

moles de cada componente con conversiones de x .. y xz son: 

Puesto que el número 

H = !x + X 
:t z t 2 

e H = .!.,.~ - x 
t.Z 11) 2. t 2. 

CH= -x-x 
d 6 t. z 

C
18

H
1

, = x
2 

Moles totales = 1.0 

de moles totales es igual a 1.0, 

independientemente de los valores de:...-. y :-:
2

, las fracciones molares 

6 ld-901 

ru. .. ,:;to qu .. l•1 •J.li llM"nlu.•:i•)n •lYI b-11"': .. no:) I~"'"»• rw> ~ .. n"1"•:•t~il•J. >fl ,¡.1.1l;.inolio=11 

do F; FC.ol-\d = F = v•loei.do.d moto.\ de o.li.ment.o.ci.6n Lolo.L. 
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también están dadas por estas cantidades. Si se supone que los 

componentes se comportan como gases ideales. lc1s presiones parciales 

son 

Pu = 1.0{ix
1 

+ xz) 

f'11 !.:..: - ;..; 
2 1 2 

1 -x + X 
z ' z 

Con estas relaciones es posible e::presar las ecuaciones de velocidad 

CA) y (0) en términos de ~" y :-:
2 

como 

[(! c!.x - X ) c.!.x + X ) 

rt 6.23 - X - X >' 2 1 2 2 1 2 
CE) 

1 2 0.312 

(e 1 

X 
2 

c..!:.x 
1 

+ X 
2 

) 

] rz 3.61 - X - X )(~X - X ) - z 
CF> 

1 z z 1 z 0.480 

En principio, las ecuaciones <E> y CF) pueden introducirse en las 

ecuaciones de diseño CC> y <D> para calcular las conversiones de salida 

xt.. 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 correspondientes, Ecs. CC> y <D>, 

se obtiene 

dx 
6.23 [(! e!:,( - " ) e!:.'( 

1 
+ x z 

) 
1 • X - X )z z 1 z z 

(1() 
d(V/F> rHx .i'Xz)= . z 0.312 J 

<I>< 
3.61(c1 

1 
X (!.;J( + x z 

) 
1 z - ) 

z z 1 
(L) 

dCV/FJ rzc:~ ,, ..... z )= x .. xz ) c-x ~2: 0.480 J 2 1 
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Estas dos ecuc:"1ciones no pueden integrarse independientemente, pues r2 y 

rz son funciones tanto de \ como de xz. Por tanto, es adecuado 

proceder a una resoluci6n numérica. Puesto que existen dos variables 

depEmdientE?s ("'·,y .lf:
2
l, las ecuaciones de tr,1baJo son diferente5 a las 

us.::idao:.;; en la soluc16n s1mplif1cada8
. 

Lds ecuaciones de traba30 para el procedimiento de Runge-t(utta 

para dos variables indeprmdientes L....:J y :-:z ~n las Ecs. <K> y CL)J son: 9 

Al repe~1r estos cálculos para 1ncrementos sucesivos se obtienen 

los resultados desde cero hasta la. conversión de equi l ibr10 que se 

muestran en la Tabla Lt-9 y en la Flg. lt-10. Las velocidades espaciales, 

("Y/ll) se calculan a partu· de la Ec. C3-23> y se basan en una velocidad 

de fluJo evaluada a 60ªF y 1 atm. 

Como vemos en este eJemplo tSe "[Je-->hid1·of$~n.m: ú)n. d.e-L ~ru:en..r:; 1n). 

(<:¿.~ v-:t¡1<:1r". el primer paso para tratar el problema es la 

representaciOn matemática del fenómeno. Se utili~a estequiometria, 

variables como las presiones parciales, la conversi6n, etc, y un poco 

de algebra para llegar obtener las ecuaciones diferenciales 

ordinarias [(}() y <L>J las cuales se deben resol·.¡er simultáneamente 

como se describió en el capitulo III inciso 3.3e 

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

Q V~r· eoot teooxt.:.><•t\9\to<\l ~n~l 1;,~rcod~ ~.N. Sm,th. -::lr>!l•"'~r-\.o. -cho 1.Q. cir.+­

l \.CO. autm1.ca", C\.lo.do anlotri.ormenle. 

s.i 1,..>i.;o ~•.J{l<e\O:.fof01il -qu"' &+ <l9t1.crit>f<r• .,,, .¡.\. t.ftxt.~ .cor,.g\onl ~ora ~\m1l.arott:s. o \.(1.9 
d•l capt tul o ttX do eelo Tee\.e para ol eaeo de doe vo.r\.a.blee 1.ndepen­

dLenlon. l.nc1.uo a.s •• ~soluc1.6n d11t eLelemCU!I d• 11cuo.cLone11 ... 
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las cond1c1ones iniciales requeridas, el sistema puede ser utili~ado 

para resolverlas~ obtener los resultados y observar el comportamiento 

de las variables por medio de gráficos. Los siguientes pasos describen 

como se aplica el sistema a este problema. en lorma normal y más simple. 

1) Seleccionar del menu principc1l L>.:.t!.oo;/ll.r/irti•:1:bn di".' rv,tt.:ión./l:d.i~a:t 

/un.:.tán. En esta forma se pueden int1-oducir las ecuaciones 

diferenciales una linea de 70 caracteres y se puede corregir 

fácilmente. Se dispone de recuadro de ayuda donde se 

visuali~an las funciones matemáticas que se, pueden ocupar y que 

serán reconoc1dads por el compilador. Las ecuaciones en: este 

ejemplo deberán ser 1ntroduc1das de la siguiente forma 

•• = 6.23 * SQR(l-Y1-Y2) - <<0.5•Yl-Y2>•<0.5•Yl+Y2)/0.3!2) y 

3.61 • < < 1-Y1-Y2> •<0.5•Yl-Y2> - <Y2•<0.5•Yl+Y2l/0.480) 

2) Seleccionar del menu l'>.?fini.:i.:ir1 .-1.:.> n,m..:.1.ó-1t. la opción c..-"""'( .. il1"J.t' 

F'(rru:.f<i11. El proceso de compilación crea un nuevo c6digo que 

contiene las nuevas funciones a utilizar por el sistema. 

3) Seleccionar del menu c.-..1.pt.ur.-..1, .-.Jq L)i-. .tt..:.o~ la opción Co1vli.cionq~· 

itdci~ll-tu•, por medio de la cual se podrán definir las condiciones 

iniciles para las variables dependientes e igualmente para la 

variable independiente. 

t+) Seleccionar del menu principal OJ>t"J"O'C(one~, Se efectuan las 

oper.:ic.ioncs corrcspc:indicntes y se escriben los resultados a disco. 

5) Seleccionar del menu nr1ncipal R~sttl.tud.ns. A su vez, se tiene otro 

menu para elegir resultados en pantalla o impresos. De esta manera 

se pueden consul tai- los resu 1 tados y si se desea hacer algun 
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cambio en las ecuaciones condic1ones definidas, se puede 

regresar al menu correspondiente. 

6> Seleccionar del menu principal Gn1fiC<.l!.:ión . .l'PJ·~p<.TJ"tTJ. <.Ut:llivo. Esta 

operación traduce los archivos de datos para ser utili=ados por el 

graficador. 

7> Seleccionar del menu c;J·o.ticn<.~l<.\n, la opción DJ·u_tit.~<.l<.'for, la 

cual se activa el Graf1c:ador en donde puede construir y 

consultar la gráfica correspondiente, y si se desea, imprimirla. 

A continuación se muestran Tablas de Resultados y GrAfic:as 

generadas por el sistema para la resolución de este problema. 

Como se puede observar, los resultados son iguales a los obtenidos 

en el te:<to original del problema en la Tt"J/ .. lo. 4.-9 y en la ti.~.,Ut".1. 4-lO~ 10 

y.,,. t .. xto ori.9\.1'.o.1 -'· N. SJrnth~ -ir"!t.,"'"'"""" dto 1<' <."lr.t.h<on <t\1i.rnl<:>C1.·, E<l· 

C. E. C. S,A.. • p.ic¡ ZOd. 
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REPORTE DE RESULTl\UO:J 
Ejemplo 2. Deshidrogenación de benceno 

lN'l'ERVl\LO V/F Conversión 1 Conversión 
DE CALCULO [ft3(hl/lbmoll [lbmoll [lbmol] 

0.0000 º·ºººº 0.0000 
0.0050 o .0:-102 0.0001 

3 0.0100 o. 05fJfJ 0.0005 
4 0.0150 0.0952 o. 0011 
5 0.0200 o. 1102 O.OOl'J 
6 0.0250 o .1339 0.0028 
7 0.0300 0.1550 0.0038 
8 0.0350 0.1766 0.0050 
9 0.0400 0.1960 0.0063 

10 0.0450 o. 211.a:J 0.0076 

11 0.0500 o. 2315 0.0090 
12 0.0550 0.2476 0.0104 
13 0.0600 0.2628 O.Oll'J 
14 0.0650 o. 2770 o. ffl34 
15 0.0700 0.2904 0.0150 
16 0.0750 0.3029 O.OH5 
17 0.0800 0.3147 o. 0191 
18 0.0050 0.3258 0.01% 
19 0.0'100 o. 3362 0.0212 
20 0.0950 0.3460 0.0227 
21 0.'1000 0.3552 0.0243 

22 0.1050 0.3630 0.0258 
23 O.'llOO O. 3Tl9 0.0273 
24 O.U50 o. 37'J5 0.0298 
25 0.1200 0.3067 0.0303 
26 o.·1250 0.3934 0.0317 
27 0.1300 0.39'J0 o. 0332 
28 0.1350 0.4057 0.0346 
29 0.1400 0.4113 0.0359 
30 0.1450 0.41iJ6 0.0373 

31 0.1500 0.4215 0.0396 

32 0.1550 0.4262 0.0399 

33 0.1600 0.4305 0.0412 

34 0."1650 0.1'346 0.0424 

35 0.1700 0.4305 0.0437 

36 0.1750 0.1,421 0.0449 

37 0.1800 0.4456 0.0460 

38 o. ·1050 0.4400 0.0472 

39 0.1900 0.4519 0.0483 

40 0."1'!50 0.4546 0.0494 

41 0.2000 0.4573 0.0505 

42 0.2050 0.4590 0.0515 

43 0.2100 0.4621 0.0525 

44 0.2150 0.4644 0.0535 

45 0.2200 0.4664 0.0545 

46 0.2250 0.4684 0.0554 
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REPORTE DE RE1J:..Tl\DOS 
Ejemplo ., Des hidrogenación de benceno 

lNTERVl\LO V/F Conversión l Conversíon 2 
DE Cl\LCULO fftJ(hl/lbmolJ r lbnolj l lbmolJ 

/¡ 7 0.2300 0.4702 0.0563 
48 0.2350 O.t,1l'J 0.0572 
1,9 0.2400 0.4736 0.0581 
50 0.2il50 O.t.751 0.05'!0 
51 0.2500 0.4765 0.0598 
52 0.2550 o. 4779 0.0606 
53 0.2600 0.47'!1 0.0614 
54 0.2650 o. 4fJ03 0.0&22 

55 0.2700 o .4frv, 0.0629 
56 0.2750 0.4025 0.0637 
57 o. :rnoo 0.4834 0.0644 
58 0.2050 0.4844 0.0651 
59 0.2900 0.4852 0.0658 
60 0.2'J50 0.4.fJf,Q 0.0664 
61 0.3000 0.4868 0.0671 
62 0.3050 0.4875 0.0677 
63 0.3100 O.J..BfJ2 0.0683 
64 0.3150 0.4808 0.0689 
65 o. 3200 0.4894 0.0695 

66 o. 3250 0.(1899 0.0701 
67 0.3300 0.4904 0.0706 
68 0.3350 0.490'J 0.0711 
69 0.3400 0.49V, 0.0717 
70 0.3450 0.4918 0.0722 
71 0.3500 0.4922 0.0727 
72 0.3550 o . .r..926 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 0.4'J43 0.0758 
79 0.3900 0.4945 o .0762 
so 0.3950 0.491,7 0.0766 
81 0.4000 o. 4949 0.0770 
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Deshidrogenación del benceno 
Ejemplo 5.2 

ll.!i....------------------­
---~-·.___,...,..--· 

e 
o 
n 
V 
e 
r 
s 
i 
6 
n 

D.3· 

D.2 / 

..... -­_.,. 
,./ 

..... 
•' 

!/ 
Xl 

D.l I ......---------F -------a - , 1 1 

O D.l D.2 D.3 
Coloque en LINEA i111presora. Presione dos veces <PrtSc> 

U/F, [ft"30i)/lbmol l 

1 
l!.Lf D.5 
o cancele con <Enter} 



3. DISEÑO DE UNA PLANTA PILOTO PARA PRODUCCIDN DE CLORURO DE ALILO. 

Se planea dise~ar una planta piloto para la producción de cloruro 

de alilo. Los reactantes constan de 4 moles de propi1~no/mol de cloro y 

entran al reactor a 392 ºF. La unidad será un tubo vertical de 2 plg. 

de DI. Si la velocidad de la alimentación combinada es 0.85 mol lb/h, 

determine la conversión a cloruro de alilo on función de la longitud 

del tubo. Se puede suponer que la p1-esión es c:onstante e igual 29.4 

lb/plgz abs. 

Los reactantes se precalentarán 392 ºF por separado y se 

mezclarán a la entrada del reactor. A esta temperatura baja, los 

problemas de explosiones durante el mezclado no son serios. El reactor 

estará enchaquetado con etilénglicol ebullición, para que la 

temperatura en el inter1or de la pared sea constante e igual a 392 °F. 

El coeficiente de transferencia de calor el interior es 5.0 

Datos Adicionales y Notas. El desarrollo básico del proceso para el 

cloruro de alilo ha sido reportado por Groll y Hearne; Fairbairn, 

Cheney y Cherniavsky. Se encentro que las tres reacciones principales 

son la formación del cloruro de alilo. 

1. Clz + C>H" -+ CHz = CH - CHzCl + HCl 

La reacción de adición paralela que produce 1,2 dicloropropano, 

2. Clz + C>H« -+ CHzCl - CHCl - CH• 

y la cloración consecutiva del cloruro de ali lo para dar 

Vea.se e1 ~nunc:\ . .odo -cor\.9\1'iat. ~n v.mtt,~ ,1'"{1-ftnieri.u <leo 1-:' cin+ti.c.a. 
autmi.ca.M, Ed. C,E.C.S.A.~ pág. 274. 
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1,3-dicloro-l-propeno 

3. Clz + CHz = CH - CHzCl ~ CHCI = CH - CHzCI + HCI 

Para s1mplifica1- el tratamiento cinético del problema, se 

considerarán únicamente las dos primeras reacciones En la Tabla 5-31.Z se 

muestran los calores de reaccic~n. Se puede suponer que las capacidades 

caloríficas molares Cp son constdntes e iguales a los valores de la 

Tabla 5-4°. 

No se ha publicado informaci6n sobre la velocidad de la reacci¿n, 

aun cuando se sabe que la segunda reacciOn tiene lugar a temperaturas 

tan bajas como 212 ºF mientras que la reacción tiene una velocidad 

insignificante a menos de 392 ºF. A medida que la temperdtura aumenta a 

mas de 392 °F la velocidad de la reacci¿n de la ecuación aumenta 

rápidamente, hasta que a 932 °F es varias veces más veloz que la de la 

reacción 2. A partir de esta información general y de algunos datos 

publicados sobre el efecto del tiempo de residencia y la temperatura 

sobre la conversión, se han propuesto las siguientes ecuaciones1 de 

velocidad, 

donde r! y rz están en moles libras de ClZ convertido por hora pie 

cúbico, T está en grados Rankine y la presión parcial p en atmósferas. 

iO J~kom 
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Puesto que habrá transferencia de calor de los gases de la 

reacción a la chaqueta de glicol, la temperatura en el reactor 

dependerá de la longitud z, y los cálculos de diseño deberán efectuarse 

mediante una integración escalonada de las ecuaciones de velocidad y de 

energía. Se puede escribir un balance de masa para cada reacción. En 

este problema e~ conveniente definir la conversi.6n como moles de cloro 

reaccionado por mol libras de alimentaci6n tat~Z. Si esta conversi6n es 

• ..;.1 para la reacción 1 y ; . ...:z para la reac:ci6n 2, las ecuaciones de 

balance de masa, E'.c. <3-17> 1
"' son: 

r:. dY (Al 

rz dY Ft dtxz> (B) 

donde Ft es la velocidad molal total de alimentación. 

El balance de energía apropiado corresponde a la Ec.(5-15)L~. 

/'.D CT; - Tl dAh < r:. t.Jfr:.1 + rz .1.ffr..~ > dY + ft Ct: c!f 

Si es la longitud del reactor y d su diámetro, 

dAh nd dz 
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Usando estas relaciones en la expres1¿n anterior se obtiene 

nd ho<T:.-T>dz - <rt ~Hr.1 + rz ~H!?.Z) ( rr.t ) 

o bien, 

nd ."'..o<T~-T>dz - <r1 ~R1 + rz t.Hr.z> [ "<["] 
(Cl 

CFtCp) 

Las CA) a <C> y las e:(presiones para las velocidades r1 y r2 

pueden resolverse numéricamente para obtener ...,;t y ;..:z y Ten función de 

la longitud del reactor z. Para lograr esto, primero se e:<presan las 

ecs. <A> y (8) en términos de J?: 

dxt nd
2 

dZ 4Fl rt 
(D) 

dxz nd' rz dZ 4FL 
CE> 

Además, es necesario r~escribir las ecuaciones de rJ y rz en términos 

de x1 y xz y T. Si entran al reactor 4 moles de propileno por mol de 

cloro, las moles de cada componente en una posición axial donde las 

conversiones corresponden a Xt y xz son: 
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Cloro 
,. 

1 - 5x1 5.\'Z 

Propileno 4 - 5.-:l 5.•·z 

Cloruro de ali lo 5>.:l 

Dicloropropano 5x.7: 

Cloruro de hidrOgeno 5:-..:t. 

Moles totales 5[1 - X-.Z] 

Suponiendo que todos los componentes se comportan como gases 

ideales a p = 29.4 psia, las presiones parciales de cloro y propileno 

(en atmósferas) están dadas por 

- 29.4 [4 
- 5Xt - 5xz] 2 o.o - X< -

Pea Hes - 14.7 5[1 - xzl 1 - xz 

29.4 [I - 5x• - 5xz] 2 0.2 
Pe¡ 14.7 5[1 xzl 1 - xz 

Estas e:<pres1ones pueden sustituirse en las ecuaciones 

velocidad establecidas para relacionar las velocidades 

temperaturas. Los resultados son 

rz 

BC?lf OOO e-líl,?00/T (0.8 - Xt - XZJ [Q.2 - Xt. - x:z) 

[1 - X2]
2 

to.e - x1 - xzJ [0.2 - x1 - xzJ 

[1 - xzJ 2 

Ad EL -eo-efl.-e\. ... nt.-co !' C'-p<U"4i'C• .... n ... et.<"8 .e.-c .... ot1oC-ior- <J...,\,t-do u <fU"" ;14.'~ "'s l.o. con­

VGl'iiii.6n bnGa.da. sobre una. mol de a.li.manla.ci.6n lola.l. N6loou quo el valor 
mó.xi.mo pa.ra. la. euma. de XJ. y XZ •• o. z. ya. que ••lo corresponde a. la. 
eonv•roi.6n eompl•lo. ele cloro, ya. ••o. o. di.cloropropo.no o a. cloruro de o.­

ti.lo. 
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Sustituyendo r.: Y ri por las ecs. <F> y CG>. permite e:<presar las ecs. 

(C), (0) y <E> en términos de tres variables dependientes, r, i..J y .":2~ 

la variable 1ndepend1ente es e. 

Se dan los valores de tf, h._-., Tro, tJ(P.• y l:J.J{az. Los calores de 

reacción no varían en forma significativa con la temperatura. 

Suponiendo gases ideales, el tórm1no CFtCp) de la Ec. (C) está dado por 

lFtCp> .l F\. Cp~ 

En un punto en el que las conversionns sean -~(• y .~2, 

(FLCp) 

L--c loro---1 '--Propi leno--J 

Por ejemplo, a la entrada del reactor, .);_J xz O, por lo que 

(FlCp) 0.85(0.2)(8.6) + 0.85(0.8)(25.3) 18.5 Btu/Chl(ºFl 

Estos resultados establecen los valores numéricos de todos los 

coeficientes en las ec:s. <C>, <D> y <E>. 

El procedimiento numérico es algo diferente al usado en los Ejs. 

4-7, 4-15 y 5-1, pues es necesario resolver tres ecuaciones 

diferenciale5 en serie que contienen tres variables dependientes. 

Usaremos primero el método de Euler mod1ficado
17 

y después se presentan 

los resultados más precisos con el método de Runge-Kutta de cuarto 

17 En la. a.pli.<-n.ci.6n ul. ei-1•"""'- ~ ....ato1:' T~ti< .cil-c• - r-t>M.1-r:olv-r:o .e.<on mt>t.c..:lo 
d• Runge-Kul to.. 
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orden. 

La aplicación de este problema es el caso de tres variables 

dependientes, donde las ecuaciones que se van a capturar son la 

CC), lO> y {El sustituyendo en ellas tres las ecuaciones <F> y CG>. De 

tal manera que se obt1ene un sistema de tres ecuaciones 

dx< 
f (xt.x2. T) bien dYI 

f CYI, Y2. Y3) da o dX 
dxz 

(xt.x2. Tl bien 
dY2 

<Y!. Y2, Y3l da o dX 
dT 

f <x1.x2. T> bien 
dY3 

f C Yl. Y2, Y3l ~ o dX 

El desarrollo algebraico para la ecuación de temperatura. 
,rr az· resulta en una e:<pres1ón sumamente larga pues hay que sus ti tu ir 

todavía las ecuaciones de velocidad CF) y tG)~ expres1ón que excedería 

los 70 caracteres de la linea disponible. 

El sistema orig1nalmente está diseñado para ecuaciones simples 

relativamente que no excedan esta capacidad, sin embargo para 

ecuaciones mas largas se puede seguir un procedimiento alternativo que 

el sistema no reali~a automáticamente sino que el usuario debe 

elaborarlo. Con fines de resolver este ejemplo y cualquier otro similar 

que pudiera presentarse al usuario, a continuación se ejemplifica cómo 

se puede completar esta solución. 

El problema en estos casos es que la ecuación resulta ser muy 

larga y en ocasiones puede llegar a causar confusión y en consecuencia 

errores en la compilación. Es aconsejable simplificar la ecuación 
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dividiendo los cálculos en varias partes y luego e::presar estas partes 

en la ecuación final~ ecuaci6n que no debe? ~ob1-upasar 70 ca1-acteres. 

Por ejemplo. si se desea calcular SUMA ~ <8+5) - <9*2) se puede 

dividi.r en dos partes A; B·t-5 y B= 9•2 y e:;prP-S-l.rse SUMA = A - B. Este 

proceso además de simplificar la ecuaci6n, permite al usuario más 

claridad y menos posibilidad de error. En el problema anterior 

las ecuaciones podrian ser simplificadas de la ma11era siguiente y en 

código de programación: 

dY! 
dX 
dY2 
dX 
dY3 
dX 

0.0257 • 824000•EXP(-13700/Y3) • A<Yl.Y2) I 0.0218 

0.0257 R 46.8•EXP(-3l•60/Y3> * A<Yl,Y2) I 0.1)218 

l 2.61B•!B52-Y3l - AlY1,Y2> * l DlY3) + E!Y3l ) > 

< 7.31 * C<Y1,Y2) + 21.5 * B<Y1.Y2) > 

Como se puede observar, en estas simpl1fícaciones se introdujeron 

las funcíones A,B,C,C> y E.. Para que en el momento de la compilación, 

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 UNIDA002.PAS y agregar el código d~ estas funciones
10

• Una vez 

editadas estas funciones se puede emplear el Archivo TPC:.EXE para 5U 

compilación <"TPC UNIDAD02">. 

Las funciones que se agregaron para este ejemplo son las 

siguientes. Se expresan en código de programación y solo la parte 

t• 'Ewt.e proe•di.,..\.•nto re<¡u1..er.., qo..a.- e1 ~1auonrto t-e-r"!t« <>t•r...:..¡:.1 '*'"°nt<,.. tK•l:•r• 
\.a. pro9ro.mo.ci.6n de Un1..dade11 en \.enguo.je Po.C1eol y eu c;;omp1..lo.ci.6n, 
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corrcsponcli..c>nte a la !iECci¿n lltf'LENCNTATJON de la UNIOA002l9 • 

FUNCTlON A; 
BEGIN 
A:= 0.02184C0.8-Vl-V2>•l0.2-Vt-V2>/SQRC1-V2>; 
END; 

FUNCTION 8; 
BEGIN 
D:= fJ.B-V1·-V2; 
END; 

FUtlCT ION C; 
BEGIN 
C::::. 0.2-·'Jl-V2; 
END; 

FUNCTl Otl D; 
fJEG!N 
O:= -48000•824000•EXPC-13700/Vl} 
END; 

FUNCTlUN E; 
BEGIN 
E:~ -79200•46.B•EXP ( -3460/Vl) 
END; 

De esta manera se puede lograr introducir ecuac1ones muy largas 

simplificad.:i.s y e:cpresadas a partir de otras funciones. 

Utilizando los valores iniciales del ejemplo 

Zi. = 0 zr= 20 pies y 

Xt.(0) = 0 xz<O> = O y T(Q) = 852 °R 

el sistema elaborado arroja resultados prácticamente iguales a los 

reportados en el texto original Tabla 5-s2º para una operación no 

adiabática. A continuaci6n se inclu;·en el reporte de resultados y las 

gráficas generadas por el sistema. 

1.P Pat·Q lllU.Y•>r •i .. t.•Jll<f. rotvi..-... t· -.l uro:hi.V•> llNIDADt>Z.PA.."i! di.r>Ji:ltJ.U~l)lof. Dti~­

de ol s\.al•ma. Op•ra.ti.v<> oo puede ho.cer le.:leo.ndo T''PE UHJ:OA.002.PAS, 

zo l•r.:\~ -=i1l9\r..ci\ ~w .>.N. Srmlh, -ir~l""'''..-r\-tt d'f> \.o. ciriht\-t>tt au\.m.cio.-, 

l::d. C.E.C. S,A., PÓo<J• 2:93. 
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REPORTE DE RESULTADOS 
Ejemplo :.i. f>roducción cl<.it,rr:-o de ali lo 

INTERVALO Longitud Conversión l Conversión 2 Temperatura 
DE CALCULO fpiesJ fltmoll íH.m>lJ f 4 RJ 

o .0000 0.0000 º·ºººº 852.CJOOO 
o. :!fJ57 (J .0001 O.OOlO 055. J702 
U.!>7111 O.íJOCJ2 O.OOl'J fJSU. f.,505 
O.U57 l O.OOOJ o. 002.'J fJ6l. U425 
l. L42'J 0.0005 0.(J(JJ'J .1}~1.."11.i.1~ 

6 1.4:.!ilt, O.fJfJOf.1 fJ.001.a'J fJ(.,7 ,'Ji.J7t.J 
7 1.7V.3 0.0007 o. 0()5'J EJ"lfJ,'J02::J 
8 2. 0000 O.OfJO'i 0.006'J IJ73.7547 

? 2. 2857 0.0010 0.0079 fJ76.5254 
10 2. 57 14 0.0012 O.OíHJ'J 87'!. ~l ~5 

ll 2. 857 l o. 0013 0.0099 fJfll.fJU,2, 
12 3. 142'J 0.0015 o.ano 884 .3586 
13 3.4286 0.0017 0.0120 BDí1.E.llJfJ 
1" 3. 711.a) 0.0018 0.0131 BfJ'J. ·1928 

15 
4 ·ºººº 0.0020 0.014'1 09l .4'J66 

16 4.2857 0.0022 0.0152 EJ'J3.7:!f,J 

17 4. 5714 0.0024 o. o 162 fJ'J5.0fJ;HJ 

18 4.8571 0.0026 0.0173 fl'J7 .'J670 

19 5.142'J 0.0028 0.0183 0'J'J.?79'J 

20 5.4286 0.007H 0.0194 'J0L'J225 

21 5.7143 o. 0033 o. 0205 'JOJ.7'J5f, 

22 (, ·ºººº o. 0035 0.0215" 'JO!io.6002 

23 6.2857 0.0037 0.0226 907. 3371 

24 6 .5714 0.0040 0.0237 'JO'J.0074 

25 6 .0571 0.0042 o.02t.1 910.6'110 

26 7 .1429 0.0045 0.0250 912. 151" 

27 7. 4 296 0.0047 0.0269 913.6270 

28 7. 7143 0.0050 0.021'J 'J15.(J3'J5 

29 8 ·ºººº 0.0052 0.0290 'Ji6.Jf.19'J 

30 8 .2857 0.0055 0.0300 917 .(,79·1 

31 8 .5714 0.0058 0.0311 'JUJ.'JOfJl 

32 8 .0571 0.0060 0.0322 'Jl0.0777 

33 'J. lt.&29 0.0063 o. 0332 92'1. 1089 

34 'J.4286 0.00(16 o.0343 'J22. 2428 

35 9.7143 0.0069 o. 0353 'J23.2402 

36 10 ·ºººº 0.0071 O. OJ63 'J24.HJ22. 

37 10.2857 o. 0074 0.0374 925'.0697 

38 10.5714 0.0077 0.0304 92~. 'JOJ? 

39 10.6571 º·ººªº 0.03'Jl.i ?ZC.. C.056 

40 11.14 2'J 0.0083 0.0404 'J2.7 .4159 

41 1L4206 0.0066 o.on5 ?21J.O'J59 

42 11.7143 O.OOfJ'J 0.0425 'J2fJ.726í.. 

43 u. 0000 O.OO'Jl 0.0435 92'J.7JO'JO 

44 12. 2857 O.OO'J/,¡ 0.0445 'J2.'J.fJ4t.3 

45 12.5714 0.0097 0.0455 ?30.3:J35 

46 U.6571 0.0100 0.0464 'J::J0 .. 7777 
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REPORTE DE RE.<...1JLTAOOS 
Ejemplo J. Produce ion e lov.irfJ de ali lo 

INTERVALO Longitud ConvP.rsit:m 1 CC.1t1versi6n 2 TempeY.atUl:a 
DE CALCULO fpiesJ r 11.<nr.>ll CH.<nt>ll f"RJ 

47 13. ll..i2'J o. 01()3 0.0474 'J.31.1779 
48 l:L 428f.. O.OlOí, 0.04EJI.& 'JJl.5353 
49 l:':L 7143 O.OlO'J 0.01..i'J/.,¡ 1J.:.l.ll510 
so 14.0000 0.(Jll2 o. OS03 'JJ2. l.2f,O 
51 14. 2057 0.0114 0.0513 'J32 • .:J'f,1G 
S2 1" .S714 0.0117 o. 0522 'JJ2. ~5EH.1 
SJ 14.8571 o.01:w 0.05::Jl 'J).'.!. 7lfJ4 
S4 lS. 142'J o.oL:!.:J 0.0541 932.lJl.tl'J 

SS 15.4.286 0.012(, o. 0550 "J32.'JJ(J3 
S6 15. 71t.3 0.012ll 0.055'J 'J'!JZ.'J847 
S7 u: .. 0000 0.0131 O.OS6B 'J33. OOf,2 
se 16.2BS7 0.0134 O.OS77 932. 'J'J58 
S9 Ui.5714 0.0136 0.0586 'J]2. 'J5'47 
60 16.IJ571 O.Ol)'J O.O!'>'J5 'J32,IJIJ3EJ 
61 17.1429 O .014Z 0.0603 'J3Z. 71J4'4. 

62 17 .42fJ6 0.0144 O.Of..12 'J32.f,,!J.74 
63 17.7143 0.0'147 0.0620 'J32. 5030 
64 18.0000 0.011'i'J 0.0629 'J:'.12. 324EJ 

6S 18.28S7 o .01~2 0.0637 932. ·1213 

66 18.S71" 0.0154 0.0646 'J3LfJ'J41t 
67 18.8571 o .0157 0.0654 'J3L6~50 

68 19.1429 O.Ol!">'J 0.0(,f..2 'JlL 3741 
69 19.4286 0.0162 0.0670 93LOfJ27 

70 19.7143 0.0164 0.0678 930. 77·17 

71 20.0000 0.0166 0.0686 930.4420 
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Producción de clorL1ro de ali lo planta Pi loto 
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Vl. CONCLUSIONES 

a) El sistema elaborado es de gran utilidad como apoyo al 

aprendi::aje pues tiene la capacidad de combinar el ~inálisis de 

problemas típicos en diseño de reactores 

efectuar los extensos c~lculos numéricos. 

la rapidez requerida para 

b> La opción de d~.fltHcl~\n d':?- funclt~n propon:1ond dl sistema un 

gran rango de aplicaciones a los problemas de roactores tubulares y en 

general a los problemas que involucren sistemas 

diferenciales ordinarias. Esta capacidad solümente se 

de ecuaciones 

l 1mi tada por 

el maneJo de la e::pres16nes algebraicas que definen las ecuaciones o 

funciones diferenciales. En algunas ocasiones una mas de estas 

ecuaciones diferenciales que forman el sistema pueden ser de naturale;::a 

algebraica complicada y resul t.ar demas1ado extensas en su forma de 

cOdigo de programación, por lo que su captura ve 11m1tada una 

linea de 70 caracteres má:<imo. En est.e sentido, el sistema se ha 

diseñado inicialmente contemplando ecuaciones de naturaleza algebraica 

simple o bien simplificada, permitiendo al usuario eKtenderla 

reducirla según convenga. 

Para vencer esta limitación, el sistema se ha desarrollado de una 

manera independiente entre sus partes permitiendo así, por ejemplo, la 

compilación exte1~na de alguna biblioteca de funciones ad1cionales que 

puedan ayudar al ahorro de espacio en el código de programación. 

e) Por otra parte este sistema es susceptible a modificaciones que 

puedan ampliar o complementar los objetivos de este trabajo, logrando 

asi un mayor rango de aplicación en lo que se refiere al apoyo 

computacional del aprendizaje en la Ingeniería Química. 
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