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INTRODUCCION 

Dentro del campo de la Ingeniería Química como en otras áreas científicas y técnicas, ha 

existido en los ultimes años un incremento notable en la búsqueda de nuevos métodos que 

permitan una mejor resolución de problemas surgidos de las mismas. 

Uno de los trabajos que tiene una importancia trascendente es el estudio del comportam ien

to de diversos fenómenos quím icos que se desarrollan en la practica. 

El estucl , que se realizó sobre un reactor para producir óxido de etileno, está fundamenta

do en el comportamiento en estado no estable de l equipo proporcionando así un sistema di

námico que permite un análisis riguroso de las variables que intervienen en el proceso. 

Este estudio proporciona a su vez la información necesaria para optimizar el proceso o bién 

permite obtener parámetros que servirán en el diseño de nuevos equipos para la Industria. 

El modelo resultante del comportamiento temporal del reactor de Óxido de etileno se funda

mentó en el estudio que con anterioridad se ha realizado acerca de las ecuaciones catalíti

cos de veo :ocidad de reacción'. 

La formulación matemática dió como resultado el planteamiento de ecuaciones diferenciales 

parciales las cuales están relacionadas entre sí, siendo resueltas algunas de ellas simultáne.!:!. 

mente . 



La solución del modelo matemático fué realizado, utilizando el novedoso método denomi

nado colocación ortogonal. Este método proporciona una resolución rápida y eficaz siendo 

en un futuro próximo una herramienta de utilidad importante. 

Fué indispensable en la simulación del reactor en estado transitorio, la utilización de la -

computadora como el instrumento esencial de trabajo proporcionando así un caudal de in

formación que debió de ser anal izado satisfactoriamente. 

El reactor para producir óxido de etileno pertenece al circuito de síntesis que está loca

l izado en la refinería de Pajaritos Edo. de Veracruz perteneciente a Petróleos Mexicanos. 
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CAPITULO 

PLANTEAMIENTO DEL MODELO 

Toda actividad de estudio es el resultado de una secuencia de razonamientos, -

que encominados a proporcionar un resultado creador, están sólidamente funda

mentados en conceptos cuyo valor principal consiste en el conocimiento de la -

problemática planteada. 

Es por lo tanto de suma importancia, obtener todo un conjunto de información -

que nos permita proyectar la mecánica que rodea los fenómenos que se suscitan 

en la obtención de óxido de etileno, en este caso, y de esa manera poder pla!:!_ 

tear un modelo representativo que sea equivalente al que podamos encontrar en 

la naturaleza que nos rodea. 

1. 1 METODOS DE OBTENCION. 

Los métodos de obtención del óxido de etileno, los podemos definir en dos prin

cipales procesos: 

Uno de ellos consiste en la acción de un álcali en solución acuosa, existiendo la 

presencia de un halógeno sobre el etileno. Este proceso representa una forma de 
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obtención de uno variedad enor1-ie de epóx idos y lo reacción para el epoxieteno 

(óxido de etileno) se e.xpresa c omo sigue: 

CH -: 2 
¡ 

'x 

en donde X2 es un halógeno. 

1 OH-¡ --- · -- -
' 1 

CH2 

i 
OH 

( l ) 

1 2 ) 

Sin embargo, el proceso de obtenció n a nivel industrial de óxido de eti le no, es 

lo oxidación catalítica directa so bre el etileno. Es ta reacción se lleva a cal:·o -

tratando este últi mo con oxígeno en presencia de plata ( Ag) como elemento --

catal izan te. 

Las temperaturas Óptimas para la producción deseada, están entre los 260° y --

290ªC., en donde la reacción es una oxidación exotérmica, representá ndose por 

ia si gu ie nl·e ecuación química: 

CH2 = CH2 + ~ o2 ~Coºc" CH?..,,_ ,...._ /CH?,.é.Hr:- 12 Kc al. ( 3) 

Es de mencionar q~e simultáneamente a la ecuación ( 3 ), se produce un rompi-

mie nto de la malédila de etile n0 ocasi onando una segunda ·eucci o r,: 

_A __ a~_,...- 2C02 ·~ 2H 2 O , ó. Hr = - ' 5 l<col. ( 4 ) 
260ºC 

Esta segundo reacc i;;n , a ltero wnsi nle mente ei propósito de obte ner un solo pr'.'.Jd.,cto, 
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siendo de suma importancia el tratar de establecer las condiciones de proceso en 

las cueles sea óptima la producción del óxido de etileno. 

Como factor primordial, se establece la necesidad de estudiar la acción del cata

lizador sobre el etileno, situación que permite el fenómeno químico, y que está 

íntimamente ligada con la realización de las dos reacciones en paralelo, men-

cionadas. 

ACCION DEL CATALIZADOR. 

Existen varios mecanismos que tratan de expl icor la acción que ejerce el catali

zador para obtener los productos de las reacciones antes expuestas. Sin embargo 

se encuentra en la literatura una divergencia de opiniones las cuales no nos per

miten identificar dichos mecanismos de reacción claramente. 

TWIGG propone que la reacción solamente se efectúa por la acción exclusiva 

del oxígeno sobre el catalizador¡ en otras palabras, de la mezcla gaseosa sola

mente el oxígeno se ve adsorbido en la superficie del catalizador. 

El etileno en presencia de un átomo de oxígeno químisorbido reacciona directa

mente para producir el óxido requerido. 

( 5 ) 

Existe otro tipo de combinación cuando una molécula de etileno reacciona con 

dos átomos de oxígeno adsorbidos, de esta forma se rompe el enlace olefínico -
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produc iendo dos moles de formoldehido c¡ue posteriormente se oxidarán poro dor-

t'OS los productos secundorios. 

( 6) 

( 7) 

ORZECHOWSKI Y MAC CORMACK t rotando de dar uno explicación genérico 

de l fenómeno, formulan un mecanismo basándose en los si i:iu ientes premisos. 

o) El oxígeno es adsorbido por el coto! izodor. 

b) No existe en este poso oxígeno molecular. 

Los reacci on es de l mecanismo se menr ionon o continuació n: 

O - Ag 
k¡ 

CH2 = CH 2 +O - A? --- Al -1 

Al ~ C2 H4 o Ag 

k 
C2 H4 O - Ag - A2 

1 
1 

A2 
~ 

C2 H4 o + Ag ----· 
Obteniéndose por este <:omino, el óxido de etileno. 

Por otro lodo, proponen poro lo reacc ión lateral: 

-- · ~· · -
e 

1, -~ -- - -

y - A " ::::;:::.-:: 
1 1 y+ Ao 

B1 

( i) 
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obteniéndose así los productos secundarios. 

( ii) 

Inicialmente sólo se tiene C2 H4 y oxígeno adsorbido (O - A g) existiendo -

selectividad del primero por el segundo, para producir dos complejos activados 

el A1 y Bl . 

El complejo A
1
, sufre varias transtormaciones pasando por C2 H4 O - />g yA2, 

descomponiéndose este último .en óxido de etileno y plata que es recuperada para 

reiniciar el ciclo. 

El complejo B¡, se transforma en Y - Ag, siendo Y un aldehído; pasos después -

se forma el compiejo C (pasando por el complejo B2) que se descompone en ---

dióxido de carbono y agua. 

Las letras k, L e 1 son constantes de velocidad de reacción, que con los subíndJ. 

ces y los apóstrofes enmarcan cada paso intermedio respectivamente. 

Sin embargo existen como antecedentes, los experimentos realizados por -----

KURILENKO y TEMKIN, en los cuales identifican el compuesto intermedio no -

• 



6 

como un aldehído, sino como alcohol vinílico. 

.. 
Además ROGINSKll Y MARGOLIS morcaron el etileno con carbón radioactivo 

"C l 4,, y encontraron que el 80% del C02 for mado se produce directamente del 

etile no si n posar por óxido de etileno. 

1. 2. 2 ECUACIONES DE VELOCIDAD DE REACCION. 

En l 961, e n lo Un iversidad de Purdue y o ma nero de tesis doctoral, BU N TIN 

re porta e l estudio que reo! izó ac e rca d e los velocidades de reacci ó n de l sistema 

yo descrito , vol iéndose de uno planto piloto. 

Poro la ecuació n ( 3) lo velocidad de reacción está dado por lo siguientr <pr!:_ 

sió n: 

0.5 
C l f 1 (T) PE (Po2) t ( P ) ( 8) 

r1 
l - KE PE 

En donde E = C2 H4 

Paro lo ecuación (4 ) : 

( 1 - Ko2 Po2 O· 5 
) 

( 9 ) 
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A continuación se hace una relación de los parámetros exis tentes: 

-3 1 . 5 C j : j . 25 X l Ü X 3, 6 X ( 7. 6 ) 

hr - lb cat (atm) 1 .5 

-3 l 5 
C2 = 2. 34 X 1 o X 3. 6 X ( 7. 6 ) . lb mol C02 

hr - lb cat (atm) l ·5 

f1 (T) = exp - l 3600 f' l . 8 ( l - l ) 
R T 923 

f2 (T) : exp - l 5000 • l . 8 ( J... - _!___) 
R T 923 

f ( p) = 

p. 
1 = Presión pare ial del co mpo nente i (atm) 

KE Constante de equilibrio de adsorción para 
-1 

= C2 H2 (0.0323 x 760 atm. \ 

Ko2 Cte. Equil. Adsorción de 02 (0.0623 x 7.60 atm. -0.5 ) 

KH20 = Cte . Equil. Adsorc ión de H2 O (0.0403 x 760 atm. -l ) 

H C02 = Cte. Equil. Adsorción de C02 (0.0101 x760atm. -1) 
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Constante general de los gases 

Temperatura absoluta ºR 

La importancia del estudio de las velocidades de reacción, será trascendente en 

la formulación del modelo que servirá para simular el comportamiento transiente 

del reactor que es motivo de estudio. 

1.3 DESCRIPCION DEL PROCESO. 

De acuerdo con la reacción, existen dos corrientes de a limentac ión, una de eti

leno y otra de aire, las cuales se mezclan con el gas de recirculación provenie~ 

te de la línea que mantiene en servicio una compresora. 

A la entrada del reactor los gases son precalentados con los gases de sal ida del -

mismo, por medio de un cambiador de calor que está dispuesto para tal efecto. 

El reactor es de lecho fijo y como la generalidad de el los, consiste en tubos -

empacados con granalla de plata, como catalizador. (El soporte es Al2 03). 

Los gases precalenti:idos entran por la parte inferior del reactor, por el lado del 

envolvente circula aceite mobiltherm, que sirve como medio estabilizador de 

temperatu;a, lo cual se logra pasando éste en forma paralela al de flujo de los 

gases reacc ionantes. 



agua 

CIRCUITO DE SINTESIS PARA PRODUCIR 

OXIDO DE ETILENO 

REACTOR PRINCIPAL 

tubos con catalizador 

mamparas 

mobiltherm 

AGOTADOR 

agua 

ENFRIAMIENTO 

PRECALENTAMIENTO 

aire 

venteo 
oxido de etileno 

y agua 

COMPRESORA DE RECIRCULACION 

-F 1 G U R A ( 1 ) -
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Los gases de sal ida del reactor, intercambian calor con los gases fríos de entrada 

ul mismo, pasan posteriormente a un absorbedor en donde se elimina,con agua, -

aproximadamente el 99% de óxido de et ileno. 

Una vez realizada esta operación, los gases no absorbidos san pasados par la -

compresora de servicio, donde parte de estos gases se ventean, y la otra continúa 

fluyendo en el circuito de síntesis. 

Para mayor detalle, se describe el esquema del circuito en la Fig. ( 1 ). 

l . 4 ESTUDIO DEL COMPORTAMIENTO DEL REACTOR. 

Uno ,;. ' ':Is problemas más importantes en la Ingeniería Química es el poderª~.!. 

car un conjunto de fenómenos físicoquímicos y llevarlos 1 diseño de un equipo 

que aproveche, tecnolÓgicamente, los principios de la Naturaleza. 

Para realizar lo anterior, es preciso establecer los siguientes puntos: 

a) Conocimiento del fenómeno 

b) Establecer un modelo físico del mismo 

c) Formulación de un modelo matemático que sea representativo del 

punto antes expuesto. 

d) Encontrar la dinámica ·del modelo físico y poder expresarla mate-

mát i comente. 

e) Conocer ampliamente las limitaciones del modelo. 
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Tomando en cuenta los incisos anteriores tendremos la posibilidad de poder reali

zar dif• entes estudios y lograr crear diferentes condi c iones de operación que re

sulten de interés práctico. En otras pala.J:>ras, lo simulación consiste en hacer un 

instrumento cuyo comportamiento reproduzca la situación real que podría prevale

cer en el proceso establecido. 

La simulación puede utilizarse tanto para fines de diseño como para optim izar el 

fu ncionamiento de un proceso o de un eq uipo. 

El estudio del comportamiento del 1eactor de : ri rcuita de s íntesis antes descrito, 

es can ~I fín de ~ onoce r "''ºs profu ndamente el proo,so que se llevo n cabo media~ 

te lo simulación de c ondiciones no estacionarias. 

Algunas limitaciones que encontramos son por ejemplo, que el reactor no es un -

equipo aislado, sino que está integrado a un proceso, teniendo forzosamente rela

ciones con los demás equipos. 

De esta manera la s.imulación se considerará tomando en cuenta los puntos a conti-

nuación: 

a) Controlar las variables externas al reactor . sea proporcionar -

los flu¡o~ de entrada tanto de los gases como el del medio de en

friamiento . 
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b) Predecir el comportamiento de las variables que intervienen a lo 

largo del reactor. 

c) Real izar el estudio de su comportamiento dependiendo de estímu

los fijados de antemano, durante un determinado tiempo y anali

zar las consecue ncias a través del reactor incluyendo la salida. 

Tomando en consideración lo anterior es preciso el planteamiento de ecuaciones 

basadas en la estructura del proceso y lograr de esa manera un modelo dinómico 

con el que sea posible estudiar y predecir su comportamiento en determinadas -

condiciones. 

En el modelo que se formulará se han hecho las siguientes 1 imitaciones: 

a) Los fluidos que intervieneri en el sistema se tomarán prácticame!l_ 

te incomprensibles. 

b) Se despreciará la caída de presión en el reactor, debido a que su 

/::,. Pes baja en el estado permanente. 

c) No se considerará difusión axial ni radial en los tubos ni en la ca-

raza. 

ESTADO NO ESTACIONARIO. 

La variación de cierta propiedad de la materia con respecto al tiempo está defini

da como comportamiento transiente. 

La simulación del transiente del reactor de óxido de etileno, estará basada en la 
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var·iación de las concentraciones de los componentes que entran en juego en la 

reacción, así como también las temperaturas del gas, de los tubos y la del medio 

de enfriamiento, con respecto a la distancia y al tiempo. 

Para tal efecto, el model ' e formulará por medio de un balance de materia y de 

energía considerandc 1a estructura del reactor. Esto nos permitirá conocer las -

alteraciones que se puedan presentar cuando el proceso no se realiza en forma -

continua y así proporcionar un estudio mas realista del circuito de síntesis del -

óxido de etileno. 

l. 5 BALANCE DE MATERIA. 

Supongamos una sección de los tubos del reactor, por el cual circula el fluido -

reaccionante de longitudLl.Z y sección transversal S. Fig. (2). 

El balance general de materio se establece de lo forma siguiente: 

La acumulación de materia = Difusión debido al meconismo de transferencia de 

masa +flujo del fluido debido a la energía mecánico +la generación de -

materia debida a la reacción química . 

Para el in icio del due to Z y termi nación del mismo "/:.Z" . .. o variación de con

centración C para uno de los componentes i será la siguiente: 



' 

BOSQUEJO DE UN DUCTO DEL REACTOR 

SECCION 

/,,..., - ...... 

( \ 
I 1 ez=:4> --, -S i 

I 
flujo de gases\ ¡ 

REACC ION A LO LARGO DEL TUBO 
- --------- ---·-·-- \ 

SOPORTE CON El CATALIZADOR 

~~~~~j~~.IQ ' / \~A: ------'- e---· º ~-T--:!f!llll', 

z Z + tiZ 

EL VALO R DE LAS CONCENTRACIONES VARIARA CON RESPECTO 

AL TIEMPO Y A LO LARGO DEL DUCTO . 

/ ___; 

Ci _______ __,,..- Ci 

z 

-FIGURA ( 2)--

productos 
de la 
reaccion 
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ACUMULACION ENTRADA NETA POR PIFUSION 

ENTRADA NETA POR EL FLUIDO REACCION 

en donde V la velocidad de los gases . • 
Si S 6 Z = vo lúmen del dueto . 

Dividiendo la ecuación entre el volúmen: 

óC. - _, [(-D· ~f )-(-iJ.~\ )j + dt j - D.7.. j d Z- Z j dZ Z-rD.-Z. 

Ahora tomando el límite cuando 6 Z tiende a cero : 

+ f o..:.L=I \-;L\ 
\.=1 

( 1 o) 

( 11 ) 

( 13) 
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~e 0 a· r 61-,1 C· MR 
v • t- :L \rJ ¡tt ifvJ p d z. j 

o< 

L, 1 
• j ( 14) 

o sea: 

Y considerando las restricciones impues tas en el modelo, e n donde la velocidad 

perman~ce constante, y no existe difución axial . 

cCj = - V +-JZ. 
( 15) 

Ecuación que servirá para representar el comportamiento de nuestro modelo . 
.,;a. 

Si 2: o<:v : h""LI ""' R 
l=i J J 

. ~ 1,2,3, . , NC . 
J 

Para tal efecto falta evaluar R¡, pues entran en juego dos reacciones con 5 comp~ 

nentes entre reacti~os y productos sin considerar al nitrógeno (N2) gas inerte en la 

reacción. 

Siendo las reacciones: 

( 3) 

( 4) 
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Las cuales deben de ser integradas en una sola expresión R. 

Para tal efec. definimos o<¡ como los coeficientes estequeométricos quedando 

representados para las reacciones ( 3) y ( 4) de la manera siguiente: 

C2 H4 R¡ R2 

º2 .!._ Rl 3 R2 
2 

c2 H4 O Rl 

e º2 2 R2 

H2 O 2 R2 

Quedando O< i 
Reacción 1 Reacción 2 

<.¿ H2 - 1 

º2 - 1 3 
2 

C2 H4 O: 

C02 2 

H2 O 2 
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Tomando en considerac ión las dos reacciones y los seis diferentes componentes, 

se puede establecer en forma general: 

a 

L ""<. (, l 1 TL 1 ( 16 } 
L=I j-:1 1213 1 ... NC 

Siendo Rj las velocidades de reacción de cada una de las ecuaciones, j = l, 2. 

NC es el número de componentes, que en este caso son seis. 

ECUACION DE CONTINUIDAD , 

Un caso especial del balance de materia es la variación de la propiedad densi-

dad con respecto a l tiempo esto queda establecido como el producto de la ve lo-

cidad de cambio de dicha prop iedad por la densidad de mater ia a lo largo del -

dueto en estudio, 

dP -:: 
c)t 

d(yp) 
oz 

donde el signo menos indica la disminución de dicha propiedad. 

Derivando la ecuación: 

-[V d1
? + p dv J 

c)z oz. 
La velocidad dentro del dueto se ha visto, por el estudio el estado estable, que 

practicamente es c'onstante, quedando lo anterior de la siguiente manera. 

Y como el fluído reaccionante se ha considerado incompresible, el cambio de 

densidad a lo largo del reactor será nula con respecto al tiempo, de tal manera 
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la ecuación tomada para el modelo será: 

o ( 17) 

1 .6 BALANCE DE ENERGIA . 

La reacción de la oxidación del etileno viene acompañada por una liberación de 

energía calofífica . Esta energía contribuye a que el fenómeno tengo que contra-

lorse, debido o dos factores importantes. 

lo. Lo producción de C2 H4 O por este proceso es uno oxidación parcial, 

y si lo temperatura no es lo conveniente, el grado de conversión dis-

minuye aumentando considerablemente lo produc'ción de C02 y H20 

que son productos indeseables en lo reacción, y que son el resultado 

de lo oxidoc ión total del etileno. 

2o. Lo estabilidad termodinámico del reactor puede alterarse considerobl~ 

mente ocasionando un estado de peligro poro lo planta. 

El flujo de mobiltherm es uno de los factores más importantes de los servicios oux.i_ 

1 iores que hoy que supervisor, pues es el que mas aseguro el control interno de lo 

reacción ·como medio estobil izodor. 

Cuando los gases entran, previamente calentados, al reactor se ven envueltos de 

inmediato, (debido o lo presencio del catalizador en los tubos) de uno secuela -

de reacciones manifestándose en el inicio de los tubos del reactor los principo-

les áreas de liberación de energía. 
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Como esta generación de calor es considerable, e n un tercio de la longitud to

tal del reactor aproximadamente,ex iste una zona denominada "punta caliente" 

que es la temperatura interna mas alta que se registra. 

Esto se cfebe a que la transferencia de calor al medio enfriante es la misma a lo 

la rgo de los tubos, en cambio como ya SP mencionó, lo l iberac ión de energía -

es mucho mayor al principio del lec ho cata! ítico . Ya que la energía calcrífica 

desprendida es grande, cada tubo debe de ser de sección pequeña, esto ocasiona 

que ex istan una cantidad grande de tubos, aumenta ndo considerableme nte el área 

de transferenci a de c al or, cediendo energía que es absorbida y a:.í controlada -

con uñ flujo adecuado de aceite Mobiltherm . 

TRANSFERENCIA DE CALOR DE LA MEZC LA REACCIONANTE. 

Cuando una reacción química va acompañada de una liberación de energía, se 

denomina reacción exotérmica. En la oxidación del e t ileno el sistema cede -

energía a sus alrededores; esto quiere decir que el contenido energético del 

óxido de etileno es menor que el de las substancias reaccionantes. 

r¡ = C2 H4 (s) - ~ 02 (g) + C2 H4 O (g) + 12 Kcal = O ( 18 ) 

r2 = - C2 H4 (g) - 302 ( g) + C02 ( g)+2 H2 O (g) +is kcal =O ( 19) 

La entalpía de reacción para el · sistema está dado por la expresión siguiente: 
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( 20) 

NR • Número de reacciones, el signo ( - ) implica lo liberación de energía. 

La reacción químico se lleva o cabo al pasar los gases a través del catalizador; 

transmitiéndose el color del fluído al sólido; por lo tanto lo velocidad de flujo 

en la interfase fluído-sólido dependerá del área del mismo sólido, y lo diferen-

cia de temperaturas será la existente, entre lo temperatura del sólido y la del 

gas, misma que hará iniciarse la reacción. 

1. 6.2 COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA. 

Teniendo la ecuación de flujo calorífico: 

Q:hA.6T ( 21) 

En lo cual Q es el flujo de calor hacia el sólido en ( Kcal /Hr), A el área --

característica, ,6. T lo diferencia de temperatura y h el factor de proporciono-

lidad que se denomina coeficiente de transmición de calor. 

El valor de A = '\\ DL 

D = diametro interior, L =longitud del tubo. 

Tomando esto en cuenta, decimos que .ó.T está dada por T - TW, en donde T 

es la temperatura de los gases y TW es la temperatura de lo pared, y si definí-

mos h por hi que es el coeficiente de transmisión de calor por el lodo interno 

de los tubos, la ecuación anterior queda expresado así: 



DISTRIBUCION DE TEMPERATURAS EN LOS TUBOS CON 
VARIACION RESPECTO -AL TIEMPO Y A LO LARGO DEL DUCTO. 

r ~~~= 
ho 

Do 

FLUJO MOBILTHERM A T0 

T = Temperatura de la mezcla r eac cionante . 

Tw= Temperatura de la pared. 

To= Temperatura del mobiltherm. 

hi= coeficiente de transferencia interno. 

ho= coeficiente de transferencia externo. 

Di= Diametro interno. 

Do= D·1ametro externo. 

- FIGURA (3) -

L
T, 

T Tw1 

Tw To1 
T0 Z 
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Q hi('TfDL) (T-Tw) 

Si L = 6 Z 

Q = h i ('lTD) (T-Tw)LQ 

El valor de hi está dado por la sigu iente expresión: 

h i =O. 8 _ k _ ( Rep) O. 7 ( Pr) l/3 

dP 

( 22) 

( 23) 

y el va lor de hoque es el coeficiente de transferencia de la parte externa del 

tubo, por: 

ho = 0.36 k 
de 

(Res) O. 55 ( PRs) 1/3 ( 24) 

relacionados hi y ho con el coeficie nte total de transferencia U con la ecua-

ción : 

en donde . 

..l:_!_+~ 
u hi k 

~+ 1 
Am h;;° 

Ai 
Ao 

rs =Coeficiente de incrustación. 

+ 

k : Conductividad térm ica en los tubos . 

E = Espesor de la pared del tubo . 

A i = Area interna de 1 tubo. 

A o : Area externa del tubo. 

Am = Medio logarítmico de A i y A o. 

rs 

Rep • Di G 
/'( 

= N, Reynolds de los gases. 

( 25) 
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Res ., De Gs = N . Reynolds del aceite. 
Ao 

Pr = Ce& = N. Prondtl interior. 
k 

Prs = Ceo .A' o = N. Prondtl externo. 
k o 

El balance de energía debe relacionar lo variación de energía con respecto al 

tiempo lo conducción del color, lo energía liberado por lo reacción y lo varia-

ción de color o lo lorgo de los duetos. 

Lo anterior lo podemos relacionar con lo sigu ie nte función moter:.átic o según lo 

figuro (3 ). 

S 62. Cp e)(~ T) = - ,k 5 ~ T 1 - (-k) 5 ~ 1 + ot oZ z a Z Z-+D.2 

s( v.:i Cr Tlz. - vpC1T\z.+.1z)-h¡ crr D¡(T-Tw)a-t 
N~ 

~\ (-6.HR\ 1 Rj \. Su. ( 26) 

: Di =diámetro interno, S "'sección. 

Si queremos generalizar poro todo el reactor lo multiplicamos por el número de 

tubos, valor que sólo afecto o lo conducción. 

h¡ 'iT D¡ (T - Tw )~z. NUMERO DE TUBOS::. h¡ crrD; NT(T- Tw )Az 

: NT = número de tubos. 

Dividiendo lo ecuación entre S ·A Z 

Cr d~P{} = - .k ($} lz+~Z- - ~J 1 z.) ~2 - Cr 6~;? 
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( 27 ) 

tomando 1 ímites y derivando: 

Cp ci(pT) == k_IT_ _ Crci~-voT2 
ó t , oz~ z 

NR 

+ f. (-6HR)J IR!I 
- (h¡TI"Q¡ NT/S)(T-lv) ( 28) 

De donde s"e obtiene: 

Como es un fluído incompresible, entonces: 

e T d'.:J + e T 0l vDJ :-: o 
P cH í' OL 

Reduciéndose la ecuac ,ión a: 

p Cf ó T - ~ ~2 ~ ~ ·.; ~ Cp o 1 
~t bL 1 UZ 

_ h ·1 íf ~i_fil ( T _ Tw J 
( 31 

Y dividiendo la ecuación+,:::>(,¡:" 

\~ tJR CiT _ k J2__L . CiT --
- -- - - \ - V- t· _ _j__ [ , (-6HR)j \ Rjl 
c)t pCp oz'2 dZ pCp j = l 
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( 32) 

para que finalmente se reduzca según las proposiciones iniciales. 

NR 

óT =-Y óT +-1- L(-6HR).1Rd- hi'TIDiNT(T-1:) (33) 
ót oz PGr .t=1 .1 1 SeCr w 

La anterior ecuación es la que resulta representativa para la mezcla reaccionan-

te en el modelo físico para transmisión de calor en donde varía la temperatura 

T de los gases con respecto al tiempo y a la distancia con las propiedades físi-

cas p densidad yCp capacidad específica características de la mezcla mencio-

nada. 

1.6.3 TRANSFERENCIA DE CALOR EN LOS TUBOS Y EN LA CORAZA. 

la ecuación que nos representa la transferencia de energía calorífica en las tu-

bos está sujeta al siguiente análisis: 

Si defin in" T w como la temperatura en los tubos, Sw es el espesor, (>w y Cpw, 

la densidad y capacidad calorífica del material {acero al carbón) respectivamente 

tenemos: 

NTSwt.Zp_.,Crw * =- - Sw(~w-t lz. -kw ~~w \Z-Tt.LJ 
f- h¡ IT Ü¡ NT ( T - Tw) ~2 - h0 IT Do NT ( T w - To) 6.2 ( 34) 

en donde ho = coeficiente de transmisión por el lado externo del tubo. 

Do = Diámetro externo. 

To: Temperatura del aceite. 

Sw = 
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Dividiendo la ecuación entre NT·,0,.Z,tomondo límites, derivando y agrupando -

rérminos queaorá: 

Ecuación representativa para la transmi sión de energía calorífica en los tubos. 

Resta tan sólo, considerar el balance de energía paro el lado del envolvente, en 

donde fluye el mobiltherm con las siguientes características wo, Cpo, ko , po y So 

(38) 

d ivHiendo entre /::;Z. to'mando 1 imites, derivando y despejando ~-¡l obtenemos: 

ól.., _ ka ~2To Go ciT ¡, 'fl D ~r ( -,... -¡· ) 
~t - -e -s:-T --P ~ + º º 1""- º (39) 
O Po f'o (,;Z 0 OZ f'o Cpo So 

Wo 
G0 = So = maso velocidad 

Eliminando !'<.,, 
~,, '-\"':) 

del aceite. 

y simplificando (j ;¡ como la ve loe idod 
.::>;:¡ 

./ 
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ho'll Do NT 

Po Cp0 So 

siendo So = :[ [(Diámetro interno de la corozo )
2 

- foct . NT Do2 ) 

foct = es un foctor del espaciamiento de los bofles . 

Lo ecuación anterior es lo representante en nuestro model o , de lo variación de 

temperatura del medio estobil izod or con respecto al tiempo. 

l. 7 CONSIDERACIONES • 

. 

( 40) 

Si consideramos poro los ¡' componentes de lo reacción en el bal a nce de mater ia , 

lo siguiente terminología; Afi: C2 H4 O , 

Así poro lo simulación del modelo estableceremos los e ' ,,.,ciones de variación de 

lo concentración de todos los componentes con respecto al tiempo y o lo distancio 

en el reactor. 

oC, d(A 
~R 

-r V ::. L. <>< L A \Tl\ ( 41) et ~ L' 1 

fu + -V óCB = ~ °"' L 8 l·n\ ( 42) ot o z. L=• 

QG._ 
+V ~= L o<. l e l T, I ( 43) ot l... l.'1 

.fu +V s)_L_= ~ °"- D i i-... 1 ( 44) ot \ l.=i __, z. 
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ciC~ óCE: 
Nll 

+ V ¿ --<.Le: 1'TL1 dt dZ L = 1 
( 45) 

eicf + -y Jl-; . 
c)t 

::::- o ( 46) 'v 

Todas estas ecuaciones varían simultáneamente estableciendo un sistema de seis 

variables con respecto al tiempo y a la distancia. 

Por otro lado si simplifi ca mos para las temperaturas los siguientes términos de las 

ec uacio nes (33), (37¡, (40) se tendrá : 
~ 

CR 1 = *' ~I (-L1 H R) t l R 3 1 

ex. = \,,; íl D1 NT 

s í-> C.p 

h; 1í D¡ 
Sw 1-=\u Cpw 

he Do iÍ 

Sw Ow (pw 

ho 'lf Do NI 

So 1q, Cpo 

Establecemos el siguiente sistema de ecuaciones para el balance térmico: 

~ = --v ~ + 0<.i - .x (T- T"") 
C)L oz -.i 

~:w = \d ( T- Tw) ·- J (Tv_i - To .) 

_Q_To . = - -Va ~ T _ + <f> ( T \.v - T, ) 
2' t ()z... 

( 47) 

( 48) 

1 49) 
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Tanto para el primer conjunto de ecuaciones de concentración como para el sis:

tema de temperaturas es necesario encontrar la solución representante del modelo 

y que se desarrollará en el siguiente capítulo. 



CAPITULO 11 

DESARROLLO MATEMATICO 

2.1 METODOS DE INTEGRACION 

2.2 COLOCACION COMO UN METODO DE ANALISIS 

2.3 METODO DE COLOCACION ORTOGONAL 

2.4 CONDICION DE ORTOGONALIDAD Y POLINOMIOS 

DE LEGENDRE. 

2.5 RESOLUCION DE LAS ECUACIONES DE VARIACION 

PROPUESTAS. 
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CAPITULO 11 

DESARROLLO MATEMATICO 

La soluc'.ón de un modelo de variación goza de una importancia trascendente en 

la formulación de un método matemático que encamine al mejor resultado posible. 

2 . 1 METODOS DE INTEGRACI O N. 

Existe un número considerabl e de métodos de integración de ecuaciones d iferen

ciales parciales los cuales la mayor porte de éstos se pueden e nmarccr en dos -

grupos principales: 

1 .- Diferencias Finitas . 

2. - Residuos Ponde rados. 

Dentro del primer grupo, existe una variedad de métodos que son a mpl iame nte -

utilizados en la solución de diversos problemas de ingeniería y podemos decir -

e n general, que diferencias finitas como procedimiento consiste en la interpola

ción de la solución de puntos previamente c onocidos. Cuando lo comp lejidad de 

la función es palpable, la interpolac ión se logra utilizando po li nomios de bajo -

grado haciendo que la derivada de é stos en el pu nto escog ido, sea de una función 

continua. 

La región de trabajo para la interpolación está en los rangos sucesivos de -

Xi a Xi +AX. 
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En los métodos de resíduos ponderados se utiliza e n contraste con los métodos 

anteriores un solo polinomio de grado superior que abarque el rango de estudio 

de X1 ~ X~ XN , siendo modificado después para cumplir CO[ldiciones de -

frontera, además siendo necesarios puntos de colo<-<.Jciór dentro del intervalo pa

ra la función que lo describe. 

Este tipo de soluciones fueron utilizados en 1923 por los holandeses BIENZENO 

Y KOC H paro la solución de problemas de estabilidad mecánica. Sin embargo 

anteriormente se desarrollaron este tipo de métodos de aproximación can ligeras 

variantes por el ruso GALER KI N en 1915 y posteriormente en 1921 por los alem~ 

nes VON KARMAN Y POHLHAUSEN independientemente . 

Otra variante de residuos ponderados ' ué epi icada por primera vez por SLATER 

en 1934 en la solución de un modelo de niveles de energía en los metales. A este 

método se le denominó método de colocación. 

Posteriormente a estos trabajos hubo nuevas aplicaciones e innovaciones presenta-

das por FINLAYSON 1966, VILLADSEN 1970, FERGUSON 1971. 

Los métodos de residuos ponderados pueden ser enmarcados de la siguiente manera: 

a) Método de GALERKIN. 

b) Método integral de VON KARMAN - POHLHAUSEN. 

c) Método de colocación. 
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2,2 COLOCACION COMO UN METODO DE ANALISIS. 

El método de colocación es un medio de obtener una solución aproximada a una 

ecuación diferencial. Este método es P?rticularmente usado para ecuaciones di

ferenciales ordinarias no 1 ineales y ecuaciones diferenciales parciales paraból j

eas. Brevemente el método requiere la solución aproximada que satisface la ecu~ 

ción diferencial exactamente en algunos puntos selectos (puntos de colocación} -

dentro del dominio de la variable ó variables independientes. Cuando esos pun

tos son escogidos como las raíces de un poi inomio ortogonal apropiodo, el mét~ 

do es referido como colocación ortogonal. Se ho asumido que la solución apro

ximada tiene la forma de una combinación lineal de funciones, y esas son referi_ 

das como funciones expansionadas. Para una simple ecuación diferencial ordin~ 

ria en la que para su resolución se use el método de colocación, se debe esco

ger las funciones expansionadas (polinomio} y los puntos de colocación. 

La exactitud puede ser estimada por el incremento de puntos y notando cualquier 

cambio en la solución aproximada. Uno no deberá aceptar una solución aproxi

mada dudosa. 

Evidentemente el método de colocación ortogonal es una mejora substancial so

bre el método de colocación simple. Este método de colocación ortogonal trans

forma una ecuación diferencial ordinaria en un sistema de n ecuaciones alge-

braicas, donde n es el número de puntos de colocación. Este sistema de ecua

ciones puede ser escrito con los valores de una solución aproximada en los ---
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puntos de colocación como las cantidades no conocidos . 

Cua ndo el método de colocación ortogona l es apli cado a ecuacio nes diferencia-

les parciales parabóli.cas no lineales de la forma Ut = f ( Uxx' Ux , U, X, t ), 

se obtiene un sistema de n ecuaciones diferenciales ordinarias de ler. orden -

con el tiempo como la variable independiente. Este s istema puede ser integrado 

usando una de las técnicas familiares: Un método de RUNGE-KUTTA ó un méto-

do predictor -corrector, ó también e l método de EULER . 

El método de colocación ortogonal es aplicado a los ba la nces transient es de ma -

so y en~rgía descritos de reacci ones químicas NO - isotérmicas. Estas aplicaci~ 

nes indican que los tiempos de computaciór ri"sul tan tes son de .!_a _l_ para el 
4 40 

tiempo requerido por un método explícito de diferenc ias finitas. La faci lidad de 

aplicación del método de colocación ortogona l, la exactitud estimada, y el re-

ducido tiempo de computación indica que e l método tiene un alto potencial co-

mo una herramienta para los análisis numér icos de tales ecuaciones. 

2.3 METODO DE COLOcACION ORTO GONAL. 

Es necesario evaluai las posibilidades de los diferentes grupos de integración men-

cionados, pues es de gran importancia la ut ilización de un método confia ble cuya 

complejidad no sea determinante y cuya programución y tiempo de cómputo sean -

más compactas y rápidas respectivamente, con lo cual se logrará una recuperación 

notable en la inversión de Ingeniería y de Investigación Aplicada. 
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En base a lo anterior se tomó la decisión de utilizar el método de colocación -

ortogonal por las siguientes razones ya antes mencionadas: 

1.- Una mayor facilidad de resolución de ecuaciones diferenciales . 

2.- Gran velocidad de computo. 

3.- Una programación del modelo para computadora mas reducido y 

sencillo. 

Este método se considera de gran utilidad para la resolución de problemas en -

Ingeniería Química. 

Para la resolución de las ecuaciones diferenciales parciales o parabólicas que -

describen el comportamiento del reactor mencionado en el capítulo anterior, uti

lizamos este método (colocación ortogonal), el cual consiste primordialmente en 

la proposición de una función" de prueba como solución de estas ecuaciones, fal

tando por determinar ciertos valores constantes de esta función para que se ajuste 

completamente a la solución real de las ecuaciones del sistema. 

Estas funciones de prueba pueden ser polinomios como los de LAGUERRE, ----

GEGENBAUER, JACOBI, HERMITE, CHEVYSHEV, · LEGENDRE, los cuales son 

poi inomios ortogonales. 

Al proponer la función de prueba como solución en las ecuaciones se formará un 

residuo el c11ol se verá forzado a ser cero por medio de un coeficiente Wj que es 

una función de peso. 
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En este método los puntos de colocación serán los raices del polinomio ortogonal, 

siendo a su vez estos puntos, posiciones o lo largo del reactor, cuyo longitud -

haciéndola odimensionol va de cero o uno. A consecuencia de este proceso de -

substitución de la función de pruebo en la serie de los ecuaciones diferenciales 

parciales (de variación) del reactor, yo planteadas en el capítulo anterior, se 

tendrá un sistema de ecuaciones matriciales, que representarán la evaluación -

en coda punto de colocación o lo largo del reactor, y cuyos incógnitos serán -

los coeficientes de ajuste cor lo solución rea l. 

Del sistema original de ecuaciones diferenciales parciales (variación de tiempo 

y longitud), al aplicar el método procede uno integración, quedando ec uacio

nes diferenciales totales, siendo éstos últimas resueltos con el método de ----

4:ULER). 

2.4 CONDICION DE ORTOGONALIDAD Y POLINOMIOS DE LEGENDRE. 

Uno ne los propiedades de un conjunto de vectores es su Dependenc io. 

Se dice que el conjunto de vectores X1, X2, .•• Xn ., son linealmente depen

dientes, si existe el conjunto de escolares ti' t2 ••. tn no todos ellos igual o -

cero,•oles que: 

t1 X l + t2 X¿ + ... +t n Xn • (O) 

( O) es el vector cero. 

Si ese conjunto no existe, los vectores son linealmente INDEPENDIENTES. 
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Por ejemplo, sean Xi = ( 3,3) X2 = ( - 11 1 ) entonces 

) ' 1(~}+t2 t:)= '-) 
ti y t2 tendrán que valer ambos cero, poi 10 tanto son INDEPENDIENTES, 

si multipl icemos 

se defin irá la Ortogonalidad cuando dos vectores independientes Xi y X¡ multi-

pi icados e ntre s i den ce ro. 

Xi · X¡ =O ; ih 
Sea el vector X como un pol inomio Pm ( x ) siendo éste una combinac ión de ele-

mentes x elevados a un e xponente, y "m" la potencia de grado mayor de éstos, 

estableceremos: 

,.,., 
X = Pm ( X ) = ~o ( j Xj 

Si definimos los coeficientes Cj de tal forma que la integral del producto de -

Pm (X) . Pn (X) donde n = m - 1, y multiplicada por una función de peso W -

(X) en determinados límites, sea igual a c ero: 

b 

j W (X) Pm (X) P n (X) dx = O 
Q.. 

Se habrá cumplido la condición de ortogonalidad. 

Los polinomios de LEGENDRE gozan de esta condición y pueden ser obtenidos 

por medio de la fórmula de RODRIGUE!; 



POLINOMIOS DE LEGEND RE 

p. 
1 

xº x l x2 x3 x4 x5 x6 x7 x8 x9 x l O 

Po l o o o o o o o o o o 

P1 -1 2 o o o o o o o o o 

P2 l -6 6 o o o o o o o o 

P3 -1 12 -30 20 o o o o o o ) 

.... 

P4 l -20 90 -140 70 o o o o o o 
-- -------

P5 - 1 30 -210 560 -630 252 o o o o o 

p6 l -42 420 - 1680 31 50 -2772 924 o o o o 

P7 -1 56 - 756 4200 -11550 16632 -1 2012 3432 o o o 
-

p8 l -72 1260 -9240 34650 -72072 84084 - 51480 12870 o o 

P9 - 1 90 -1980 18480 -90090 252252 -420420 411 840 -218790 48620 o 

P10 l -11 o 2970 -34320 210210 - 756756 16801680 -2333760 196911 o -923780 184756 

fABLA (l} 
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Pn ! X) 
2 n n dx 

( x2 - 1 ) n 

o bién por la 1 elación de recur rencia. 

( n - 1 ) P n _ l (X) - ( 2n - 1 ) X Pn (X) - n P n -l (X) = O 

Los polin<?mios de LEGENDRE se enlistan en la tabla No. (1). 

Los límites de integración varían de 1 a -1 teniendo una función de peso 

W (X): 1 , por lo tanto la condición de ortogonalidad para este tipo de pol ino-

mios es la siguiente: 

' j Pm ( X) Pn (X) dx = O; para n 1 m 
-1 

para n = m no se cumple la condic ión anterior y 

I 

( Pm ( X ) Pn (X) dx = 
2 

2 n - 1 

Por la facilidad de considerar esta función de peso W (X) igual a 1 y por poder 

abarcar los límites de O a 1, se escogieron los polinomios de LEGENDRE como 

parte esencial de la función de prueba en la solución del modelo antes formulado. 

quedando finalmente: 

j ~m ( x ) Pn ( x ) d x = O ( 50) 
o . 

cuando w ( x ) = 1 
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2.5 RESOLUCION DE LAS ECUACIONES DE VARIACION PROPUESTAS. 

En la presente sección se procederá a resolver las ecuaciones de variación por el 

método de COLOCACION ORTOGONAL. 

Las ecuaciones de variación de concentración pueden ser representadas de la far-

X • Z que es la distancia 

NR = num. de reacciones 

donde j es el número de componentes ( 51 ) 

Considerando la anterior expresión como un sistema de j ecuaciones, se in iciará -

la solución tomando en consideración los puntos siguientes : 

lo. Proposición de la función de prueba. 

C¡ ( x, t ) = C¡ ( O, t ) + x Z a! Pi-1 ( x) ( 52) 
j::\ 1 

en donde Pi - ¡ ( x) son los polinomios de LEGENDRE y aj son coeficientes que 

serán determinados posteriormente. 

2o. Derivación de la función de prueba con respecto a la distancia x y el tiempo t : 

N ~ 
~ R-1 'tQ¡ 
1=1 a. 

J (x, p¡_,) 
dx 

3o. Sustitución de las derivadas en la ecuación original. ( 51) 

Si j= 1,2.,3, . .. ,NC 

R· J 
( 53) 
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4o. Aplicación de los N puntos de colocación en la ecuación (53) 

( 54) 

Siendo k los puntos de colocación 

índice de la suma correspondiente en los polinomios. 

número de componentes. 

En donde se asume que si: 

\7 v = O =?> v = constante 

El sistema anterior se ha reducido a un conjunto de ecuaciones ordinarias, las -

cuales pueden ser expresadas en su fornia matricial de la siguiente manera: 

d A ¡k = 
A + y B A k = u¡ 

dt 

; i = l, 2, 3 ... 6 ( 55) 

-
deº¡ en donde u¡ = R· -

1 
dt 

Obteniéndose un sistema de 6 ecuaciones matriciales independientes. 

Esta expresión se puede representar en la forma desarrollada. 
1 

; XI<. p¡_, (X~) + -v 1 de~~, R-1) 1 1 Ql 1 

j .J 
= 

En donde la matriz A es un arreglo NXNXj tomando la siguiente conf i.,¡uración: 

1 x1Pc (x,) x, ~-i Cx1) 1 1, 2, 3, ... , N = 

k " 1, 2, 3, ... , N 

XN Po (x.1o1) . XN ~H Vt.J) i = 1 / 2, 3, • • • / 6 
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Para la matríz B quedará entonces: 

x,~_ 1 (x,) i = 1, 2, 3, . .. N 

k = l, 2, 3, ... N 

i = 1, 2, 3, ... 6 

Al es el vector columna: 

A i = \ a i ¡ a k . . . . a j 1 donde j = l , 2 .. 6 y k = l , 2, 3 ... N 
k l N . 

Uk es otro vector con características semejantes. 

de tal manera que: 

ül= IRL (xk) -d~tº¡ Jdondej=l, 2 .. 6yk=l, 2, 3 .•. N 

El índice j indica que los vectores A k y U l son 6 vectores que corresponden 

a cada uno de los componentes. 

La ecuación (55) es posible integrarla aplicando el método de EULER, lo cual se 

verá desarrollado dando intervalos de tiempo Ll.t e incrementos de am- amtl en 

la derivada correspondiente. 

A ( ~r:"to:-1) + ·-v s ctj = uj 

A(a.t~tMJ) = - -V B Qj + Uj 

A(Qt'- o.1) ::(- -v 5~j + Oj)At 

Q~T
1 

-= A'-1 [(-v B a.j + UJ )t>tJ r ~j ( 57) 
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Con estos pu ntos es necesario dar un valor inicial al coeficiente a¡m, lo cual es 

posibl e a partir de la fu nción de pruebo ademas de considerar las condiciones -

iniciales del proceso. 

En los N pu ntos de colocación tenemos: 

N 

C¡ ( X k, t ) : eº¡ ( t ) + XI<, ¿ a i p j-] ( Xk ) 
¡,,_¡ k 

ó sea en otros términos: 

despejando a l queda: 

a¡ 
k 

= - 1 
= A ( 

eº (tl 
'J 

+ 

- eº¡ ( t)) 

este último vector servirá para sustitui rlo e n la ecuación ( 57 ). 

Lo anterior se e xpl ,ica en la secuenc ia siguiente: 

funció n de prueba en condiciones iniciales 
m 

a. 
1 

EULER-
m + 

ª' 1 
- sustitución en ' función de prueba- e~ ( xk, 

( 58 ) 

( 59) 

El término de el ( xk, t ) es el· valor que asume la concentración a lo largo del 

reactor para un incremento de tiempo dado. 
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En otras palabras el término anterior es el valor de la concentración para cualquier 

componente j en todos los puntos del reactor en un instante determinado de tiempo. 

Nos interesa ahora el desarrollo por este método, de las ecuaciones representativas 

de la variación de las temperaturas con respecto al tiempo a lo largo del reactor. 

Recordemos las ecuaciones ( 33 ), ( 37) y ( 40) expuestas en el capítulo anterior. 

'í\ [' ·D·, ) ( 'J s e 111 1 (í- íw - he, Dº T~ -To 1 
""E'"-' ~\.U 

= - -V o ~To + \, 9 'ír Du ~T ( T"' - To ) ·; . X = z 
O X So ('o C.~ 0 

lo. Se iniciará con la proposición de la función de prueba: 

N 

T ( x, t) = T (O, t) t X ¿::: b (t) p i-1 (X) 
i =l 

( 37) 

( 40) 

( 60) 

en donde b ( t) son los coeficientes que ajustan la función de pruebo a la solución 

de las ecuaciones de variación y P¡-] (x) son los polinomios de LEGENDRE. 

2o. Derivación de la función de prueba con respecto a la distancia x y al tiempo t. 

óT e'\ Tº x f;, _s1b_ H-1 Cx J 
~ = Tt -t 

i=-1 dt. 

óT 
~ 

d(x, P~-.cxü =: B 1 o 
OX 1=1 c\x 
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3o. Sustitución de las derivadas en la ecuación ( 33) 

dTº .¿L.. db R ~ WR 

d
t +X¿_, -dt i- 1 (x) ::-Y L., b d(x, h'-1 1;<)) + _I __ L (-LJHR.) IR 1 

'"'' 1= 1 dx Pl.f> j=• t 3 

_ hs1f~~~T [(1(0,t)+xf bR_,)-(í,.,(o,t)+xf 6., R-,)] (61) 

4a . Recórdando la simplificación de la sección del capítulo anterior en donde -

se obtuvo <><1(3 1 d' y </> • se susti t uirá el valor de las derivadas en las ecuaci2. 

nes ( 37) , ( 40) e introducirá los punto~ de colocación k paro que quede: 

-"R-i:' db h. P;_, (xl<) :: _ y f, \:,R. d.(xR.,R-1<.x,J ) +(R . -cx[(HOil) + 
i = 1 d t i - 1 d X j-

N ~ ) ( N x~¿::: b R-1 (x,_) - T ..... (o ,tl +x ~I: 
¡ =- l l==l 

agrupañdo términos: · 
~ ~ N . 

xR ¿_, ~ R, (x ¡q) = - -v ¿ i: d l x a 1_ R-~ U_ + (R ~ 
1:\ ~t l"l dx 



42 

y finalmente para To: 

xR~ ~ f?_, ( x~)=->'o t b: d(x1<1 P.-1(x12Ü + ~[(Tw(o,t) 
i~1 dt 1•1 dx 

-To(01t))+x~E(b:- b~)R-1(XQ)J - dTo~I 
i=1 clt lR 

Las ecuaciones ( 62 ), ( 63) y ( 64) son pertenecientes a un sistema de expresio-

nes en donde T, Tw y To entran en juego simultaneomente originando la necesidad 

de representar la forma matricial de las ecuac.iones diferenciales ordinarias obteni-

das : 

X A. P.- 1 Cxr.i.) . · . O 

o 

-V d(Xis1 ?,_, Cx.-.)) 
dx 

- o<. ><l<t ?.-1 ( x .. ) . · . 

o 

o 

o 

o 

Xr.,. Fl-1 (xl<;z) . . . 

_L 
dt 

b~ 

o 

-Yo d(x~ ,-P,-1V<11t)) 
dx 

- ~ ~~ Pi-1 lx ~) .. . 

( 64) 
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y finalmente para To: 

xR ~ 8 f?_, \)(r..) =--Yo t b: d(x1c1 P.-1 (x1a>l + c;á [(lw (o,t) 
i ~ 1 dt io1 clx 

-To (01t)) + x~ B ( b: - b:) R-1 (Xq)J - dT." \ 
i~l Jt ~ 

Las ecuaciones ( 62 ), ( 63) y ( 64) son pertenecientes a un sistema de expresio-

nes en donde T, Tw y To entran en juego simultaneamente originando la necesidad 

de representar la forma matricial de las ecuac.iones diferenciales ordinarias obteni-

das: 

XA_ P.-1 Cx1:1.). ·. 

o 

-v d(x.,., R, Cxi.)) 
dx 

- o<.X~ f\_,.:._x~) · · · 

o 

o 

o 

o 

o 

x~ B-1 (x1q) ... 

_L 
dt 

o 

-Yo d(x1a,\>,_,(x1r1.)) 
dx 

- ~ ~~ Pi-1 (x f:l) ... 

( 64) 
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+ o + 

b~ o 

Esta expresión matricial puede escribirse en una forma agregada, la cual se expr~ 

sa a continuación: 

d b 
AA~ : BB b + R + ce ( 66) 

La ecuación ( 66) se puede expl icor de la siguiente manera: La matriz AA está -

integrada por tres elementos que a su vez son matrices, en donde i varía de l hasta 

N columnas y k del hasta N hileras¡ los demás elementos valen cero (O). Esto oca-

siona un arreglo 3N x 3N. 

La matríz BB es otro arreglo 3N x 3N y todos los demos términos son vectores 

3NX1. 

Esto origina que didha expresión sea una ecuación vectorial 3NX1. 

En ecuación (66) todos los térmi nos son conocidos con excepción de los coeficien-

tes b. Estos coeficientes deberán conocerse siguiendo un procedimiento semejante 

al que se realizó para encontrar ·los va lores de los coeficientes de la función de 
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prueba en las concentrac ianes con incrementos ~t. 

Se desarrollará por lo tanto un EULER para determinar el valor del coeficiente bm+l, 

en base a las condiciones iniciales de la función de prueba propuesta para las tem-

peraturas, habiéndose así determinado el valor del coeficiente bm. 

AA (bm~:- bm ) = 

AA (bm+l - bm ) 

bm+l = AA -1 L 
= m : ( BB•b t R + ce ) 6 t 

( 67) 

La función de prueba para las condiciones iniciales es en los k puntos de colocación. 

" -T (xk,t ) : T (O,t) + xk ~ bk Pi-l (xk) 
i :.1 

( 68) 

Tomando en cuenta que se quiere procesar en el mismo grupo matricial los datos -

de las tres temperaturas T, Tw y To se tiene: 

T..i(xw) 

T~ (x,) 

T' (o,t) 

T~ Co 1t) 

T~ (o, t) 

T~(a,t) 

T~ (o,t) 

)(, ?0(><1) .. ' x, P¡_,(x.,) 

+ 

+ 

X1 Po (x.) . · · · X1 P¡_1 (xw) 

+ 
XII Po ~u) · .. · A;N Pi-1(x..,) 

b' 

( 69) 

b' w 

( 70) 

~11 
o 

( 71 ) 
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k k k 
de aquí se despeja el valor de b , bw, b0 de lo forma siguiente: 

bk - A-1 r k k 
l. T ( xk, t) - T (O, t ) , 2) 

bk = A-1 r: (xk ,t ) - T w k ( O ,t) 
w 

( 73) 

bk = A-1 rk ( xk ,t ) - rk ( o ,t) 1 o o o . ( 74) 

en donde k varía de l hasta N. 

Con el valor de los coeficientes en sus condiciones iniciales se procede el EULER, 

donde se define un nuevo coeficiente bm+l que sustituye en la ecuación ( 59) para 

obtener el valor de la temperatura en función de x y t. 

Obteni~ndose finalmente para cada función de prueba : 

T (X' t) ' T w ( x , t ) y To ( x, t ) , que son 1 as temperaturas a 

lo largo del reactor en un tiempo dado. 

Por medio del procedimiento antes expuesto, se ha resuelto el modelo matemático 

representante de los fenómenos que ocurren en el reactor para producir óxido de -

etileno. En esta solución se obtienen las diferentes valores que asumen las canee~ 

traciones tanto del .óxido de etileno como de las otras sustancias mencionadas con 

anterioridad, así cdmo también se conocen los valores de la tempera tura de la me~ 

cla reaccionante, los efectos en la temperatura de la pared y las temperaturas re-

sultantes del medio de enfriamiento. 

El análisis nos permite obtener perfiles de estas dos variables,( a lo largo del --
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reactor y o un tiempo dado de estudio) .- Si alteráramos los condiciones iniciales -

o discreción, conoceríamos su comportamiento en el instante que deseamos. 

Esto permite .tener un modelo dinámico que seo utilizable paro encontrar los con

diciones óptimos de diseño o bién paro obtimizar las condiciones de proceso como 

sucede en este caso específico. 

En el siguiente capítul o se describirá lo formo en que se desarrolló la simulación, 

así como tamb ién los herramientas que se utilizaron poro lograrlo. 



CAPITULO 111 

3. 1 DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE: SIMULACION. 

3.2 DIAGRAMA DE BLOQUES DEL PROGRAMA DE SIMULACION. 
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CAPITULO 111 

3.1 DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE SIMULACION. 

Con el fín de lograr comprender cual es la razón de un programa de computadora 

para hacer una simulación, se comenzará diciendo qu/ es lo que se entiende por 

simulación, para lo cual se necesita el planteamiento de un modelo que servirá -

para representar un fenómeno, así lo simulación emula este mode_lo; dicho esto se 

puede decir que simulación podría ser una representación del comportamiento de 

un fenómeno. Esta representación se logrará utilizando para ello una computado

ra electrónica utilizando las variables mas importantes que determinan el sistema, 

de tal manera que al conjuntarlas se logre el mismo efecto que si se tratara del -

fenómeno real. Todo esto se efectúa por medio de un programa que es el que pro

porciona el mecanismo de cálculo en forma detallada y que está formado de len

guaje de comunicación entre el usuario y la computadora (FORTRAN IV). 

Por lo que se ve la simulación se dificulta, pues es prácticamente imposible apli

car completamente todas las variables que realmente afecten al sistema, pero sin 

embargo utilizando las mas importantes se llegará a una imitación aceptable, de 

tal menera de que se obtengan resultados comparables con algún reactor en ser

vicio . Esto evidentemente es muy útil en la optimización de procesos en funcion~ 

miento, o en procesos en los que se requieren pruebas previas a su construcción, 

lo cual se tendría que efectuar con una Planta Piloto paro lograr un funcionamie!}_ 

to correcto. Este tipo de estudios son muy necesarios debido a la posibilidad de -
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llegar así a condiciones de operación críticas, que de otra forma no hubiera sido 

posible establecer, pudiendo de esto manera, diseñar con mayor exactitud el -

equipo de control y seguridad, cuestión que es evidentemente primordial en este 

trabajo y que como se ha visto es la simulación de un reactor en estado transiente 

para la producción de óxido de etileno. 

Para el logro de este estudio, es necesario un conocimiento profundo del proble 

ma, ya que hay que establecer el mayor y mas adecuado número de variables que 

afecten este sistema, que prev iamente fueron establecidas en los capítulos anteri~ 

res; utilizando para esto las ecuaciones de variación correspondientes a los balan 

ces de materia y energía. 

Ahora bién, colocar las ecuaciones de variación en la computadora tiene cierto -

grado de complejidad, pues es un sistema de nueve ecuaciones diferenciales, to

das relacionadas entre sí y con la necesidad de que algunas son de resolución -

simultánea, como es el ca;o de las ecuaciones de temperatura del gas, de le pared, 

y de la carcaza. A este sistema se les aplica el método de colocación ortogonal -

en base a los polinomios de LEGENDRE, y variarán con respecto al tiempo y a la 

distancia en el redctor como ya se ha dicho. Además deberán resolverse en base al 

mecanismo propuesto: las velocidades de reacción, entalpías, capacidades calorí

fi cas , concentraciones, pesos moleculares, números adimensionales, parámetros -

constantes y muchas otras condiciones del proceso como son las propiedades del -
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catalizador, número de tubos, bafles, factores de efectividad, densidades y otros 

que son implícitos para cierto tipo de cálculos. 

También se tiene una subrutina para la creación, derivación y multiplicación por 

ciertos valores, de los poi inomios. 

Para el proceso de cálculo se tiene subrutina de inversión de matrices necesaria -

para despejes en las ecuaciones matriciales. 

Otra de las subrutinas, serv irá para la multiplicac ión de matrices con vectores; -

en el caso de la subrutina de los polinomios se tiene también sus raíces, que son -

solución de éstos y que además serán puntos de análisis a lo largo del reactor y en 

los que se obtendrá una respuesta; esta longitud del reactor está considerada adi

mensional o sea de cero a uno. Todos éstos valores son parte integrante de las ecu:!_ 

cienes de var iación, las cuales forman parte del modelo, que es programado a la -

computadora por medio de instrucciones en el lenguaje de comunicación FORTRAN. 

Este programa está constituído por lo tanto por cuatro subrutinas, una subrutina -

functio n y el programa principal que es el grueso del modelo. 

A continuación haremos un diagrama de bloques en el que se mostrará la mecánica 

a seguir par.a la resolución del modelo y llegar a la simulación en estado transiente. 
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3.2 DIAGRAMA DE BLOQUES DEL PROGRAMA DE SIMULACION. 

·- --1 
_____ J 1 Datos iniciales del modelo, dimensionamiento, etc. , -------

Cheque¿ de la clave y selección del tipo de reactor. 

Lectura del grado del polinomio escogido, tiempo total, incremento 

de t iempo, flujo de gas. 

Lecturas de: flujo del aceite mobiltherm, temperaturas en la entrada, 

conce.ntraciones a la entrada (de los 6 componentes) 
·-------~--·---------------· _1 

®'--

~ _ _J__ _____ _ 

Lecturas de concentración iniciales a lo largo del reactor (en puntos : 

1 de colocación). Lecturas de temperaturas del gas, de la pared y del _

1 
aceite mobiltherm', a lo largo del reactor. 

Selección de las raíces, dependiendo del grado del polinomio escoal 

do como solución. 
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8 
1 

, •amado a la subrutina de polinomios para su creación y crea-

ción de otras matrices basados en estos polinomios. 

Creación de la matriz AAcorrespondientes a la ecuación ma-

= db = - - -
tricial de las temperaturas:AAdf=- BB•b +IR! i- CC 

Llamada a subrutina para cálculo de velocidades y valores --

constantes dP Alfa, Beta, Gama, FI etc. 

Creación de la matríz BB de la ecuación matricial de las tem-

peraturas ya mene ionada. 

Creación del vector CC de la ecuación matricial de tempera-

turas, conteniendo un valor variable con respecto a At 

Obtención de los coeficientes de inicio de las ECS. de caneen-

tración para el desarrollo del método de EULER que efectúa la 2a. 

Integración. Los coeficientes son obtenidos de la función de prue

ba (solución de las ECS) y es: CJ1,,.x.,t.) 0~ Cjl01t) t-Xj ~' J t-j., ,,.j) 

Siendo una ecuación matricial de donde se despejo el vector de 
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Obtención de los coeficientes de inicio de los ecs. de tempero-

tura poro lo utilización del EULER en lo 2a. integración; lo fun

ción de pruebo: T(x,t) = T°(o,t)-r X~.~ R-1 (x¡l 

se despejo b que es el vector de coeficientes iniciales. 

Llamado o subrutina poro el cálculo de los velocidades de reoc-

ción de los ecuaciones de temperaturas, y los velocidades de -

reacc ión de los ecuaciones de conce ntraciones de los compone n-

tes en codo punto de colococ1on o lo largo del reactor. 

Cálculo de lo ecuación del método EULER poro lo obtención de 

los coeficientes incrementados poro los ecuaciones de concentro-

ción de los componentes todos éstos evaluados en los puntos de -

colocación o lo largo del reactor o un tiempo adicional. De lo 

ecuación general de conc entración poro codo componente: 

,A-ft =-vb::L+G<j 

Ecuación del método: 

A(á.:~a..M) ~ - y B a."'+ -~~ 

a."~' - A:-1 ( (-y B ~ + \~i ) A\)+ J.. M 
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En base al coeficiente evaluado en un tiempo 6. t se substituye 

este en la ecuación de prueba para un componente que es: 
" . 

c~x , t) = Cl(o,t) + X~o..1 P~-·(x~) J ,,, 

Obteniéndose así unas concentraciones nuevas para cada compo-

nente a lo largo del reactor a un tiempo nuevo incrementado. Se 

guarda en CJM. 

! 
Cálculo de la ecuación desarrollada del método EULER para la 

2a. integración, y de esta forma lograr la obtención de coefi-

cientes nuevos de las ecuoc iones de temperatura estos evaluados 

ya a un tiempo incrementado. De las ecuaciones de temperatura 

resultantes de lo la. integración (en base al método de coloca-

ción ortogonal), las cuales son de forma matricial: 

EULER: 

AA d b - BB ;¡. b ·t Rj \.ce 
dt 

AA-( ~~t:1;,~) "' BB -• ~ 1 Rj + ce 
b""'::: ,AA-•¡(Bs" b\. 'k~+c-l)At)1 b1-1 
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En base a un nuevo coeficiente de las ecuaciones de variación -

de h?• .. oeraturas evaluado a un tiempo incrementado A t se substi

tuye en la función de prueba como el vector de coeficientes bk: 
N 

T(x,l)=T(o1t)+x L biP._, (x) 
1:\ 

Efectuando ésto para las tres temperaturas, dando de esta forma 

temperaturas del gas, de la pared, y del mobiltherm a lo largo -

de todo el reactor y a un tiempo nuevo increme ntado e n Al 

Impresión: Del tiempo transcurrido; de la long itud real del reac-

tor; de los puntos de colocación a lo largo de la longitud adime~ 

sionol (O - 1 ) del reactor; de las concentraciones en cado pun-

to de cada componente en ese tiempo; y la impresión de las tres 

temperaturas (gas, pared y mobiltherm ), en cada punto en el -

reactor a ese tiempo transcurrido. 

Incremento en el tiempo. Vaciado de vectores: de coeficientes -

nuevos sacados a coeficientes anteriores para seguir el EULER en 

un nuevo intervalo. 



55 

Este diagrama de bloques explicativo del programa es, como se puede observar un 

modelo que considera una buena parte de las variables determinantes del sistema, 

siendo este programa creado exclusivamente y con el único afán de desarrollar en 

forma adecuada el propósito final de este 1 ibro de tesis, para lo cual se cuenta con 

el servicio de una computadora IBM-360-44 que está instalada en el INSTITUTO 

MEXICANO DEL PETROLEO. 



CAP 1 TU LO IV 

ANALISIS DE RESULTADOS 
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CAPITULO IV 

ANALISIS DE RESULTADOS 

A continuación se real iza el análisis de los resultados: 

Los valores ootenidos, fueron graficados para permitir un estudio mas objetivo del 

comportamiento del modelo programado, para lo cual se modificaron específica

mente las condiciones iniciales del sistema, dando como resultado ciertas altera

ciones que serán comparadas con datos generados del estado estable. 

Los resultados se presenta n en dos grupos, el primero observando las temperaturas 

tanto en el interior de los tubos, la pared y el exterior d.e los mismos (Mobiltherm) 

y el segundo anal izando la variación de las concentraciones de las sustancias en 

1 a fase gaseosa. 

Inicialmente se presentan resultados de las corridas en las que se emplean condi

ciones de diseño, con los cuales se obtiene un estado estable como resultado del 

modelo una vez que alcanzó éste un equilibrio, transcurriendo un tiempo simula

do de proceso. 

En base a este estado estable se perturba el sistema, ocasionando los resultados -

que se presentan posteriormente. 
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Considerando unas condiciones iniciales de diseño para el reactor, a la entrada: 

Temperatura de la mezcla gaseosa: 

Temperotura de lo pared de los tubos: 

Temperatura del aceite Mobiltherm en el lado 

de 1 a coraza. 

Concentración de Óxido de etileno 

Concentración de oxígeno 

Concentración de dióxido de carbono 

Concentración de agua 

Concentración de etileno 

Concentración de inertes 

Flujo del Mobiltherm 

Flujo de los gases 

Presión de operación 

869°R 

R90°R 

914ºR 

O. 00000339 1 b mol/ft3 

0.00201950 lb mol/ft3 

0.0001152 lb mol / ft3 

0.0020330 lb mol/ft3 

0.0052758 lb mol/ft3 

0.0244370 lb mol/ft3 

1,590000 lb/hr. 

82114 lb/hr. 

316.22 psia. 

Estas condiciones son las que se van a modificar para poder observar el comporta

miento del model~ al presentarse una variación en la entrada, y determinar con 

respecto al tiempo su nueva tendencia y el equilibrio final, pudiendo de esta -

manera compararse al antiguo equilibrio que se presentaba bajo otras condicio

nes iniciales. 

En las gráficas 1, 2 y 3, se tiene en lasabcisas los puntas de colocación a lo lar

go del reactor (Longitud considerada adimensional, 0-1) y en el otro·" consideran 
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1 as temperaturas en grados Ranki ne. 

En la primera se da lo temperatura de los gases en el interior de los tubos, obser

vando dos curvas, una de diseño y otra correspondiente al nuevo estada estable -

obtenida a los 1080 segundas de operación, que servirá como punto de comparación 

de las perturbaciones posteriores. 

Lo mismo se puede observar en la gráfica número 2 representante de la temperatura 

de la pared en la que no hubo practicamente variación. 

En la gráfica número 3 se puede ver una diferencia considerable en la temperatura 

del Mobiltherm, teniendo un estado estable en cierta forma diferente, pero campe!!_ 

sedo por una disminución en la temperatura de los gases observada en la gráfica l. 

Gráficas y 1 istados de resultados se presentan como sigue: Pogs. 61, 62 y 63. 

A continuación se presenta en la gráfica 4, una perturbación en la temperatura de 

entrada del Mobiltherm, se boja a 800ºR y se ve que después de 360 seg. de inici~ 

da la operación del reactor, se puede advertir una marcada tendencia a alcanzar 

el estado estable or'iginal no obstante la diferencia de temperaturas a la entrada. 

La misma tendencia se tiene con la temperatura de los gases que también se comp~ 

ro con la curva del estado estable. 

La perturbación se logra dando un nuevo valor de la variable en la entrada, varia

ble que , P desea simular con los estímulos de las diferentes propiedades en la entrada 
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del reactor. (*). 

En las siguientes gráficas se presentan los diferentes valores de las concentraciones, 

considerando la base propuesta anteriormente. 

Para el óxido de etileno gráfica 5, se tabulan tres curvas, una de ellas representa 

el estado estable y las otras dos después de 504 segundos y 1080 segundos respecti-

vamente. En esta gráfica podemos ver un aumento de la conversión del gas con res-

pecto al tiempo, lográndose en cualquiera de los casos una conversión a óxido de -

etileno considerable a la salida del reactor. 

En la gráfica que se tiene o continuación (6), se presenta la variación de concen-

tración de etileno a lo largo del reactor a un tiempo inicial de O.O seg., éstos da-

tos tomados de un modelo anterior(::), en el que no se tomaba en cuenta el tiempo 

y que presenta éstas cantidades como estado estable y también se traza la curva que 

representa al estado estable logrado por éste modelo a un tiempo de 1080 seg., con 

el cual se compara y se observa poca diferencia entre el equilibrio propuesto como 

dato, y el obtenido por el modelo a pr.ueba, lo cual nos demuestra una congruencia 

con el modelo no transiente. 

En seguida (gráfica 7 y 1 istado a cont j ya se efectúa una perturbación en los datos 

de entrada, obteniéndose una respuesta escrita en 1 istado, y pasando a la gráfica 

(*) Esta curva modificada en la temperatura de entrada establece un nuevo estado 
estable logrado por el modelo transiente en 360 seg. de operación. 

(:) Montalvo, San José, Franssen. Modelo matemático ••• IMP volúmen 5, Num.3 
Julio 1973. 
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para mejor comparación se ve que se tienen dos curvas, una la del estado estable 

del modelo a 1080 seg. y la otra con una perturbación en la concentración a la -

entrada, la concentración de etileno a la entrada es 0.0105 lb mol/ft3 que es 

"'"'vor que la dada en condiciones de diseño. Analizando estas respuestas, se pue

de ver una variación en los primeros puntos de colocación, éste nuevo estado est~ 

ble difiere del propuesto sin perturbación, sin embargo, a la salida del reactor se 

obtiene(! concentraciones similares, inicialmente ésto crea conflictos debido a que 

el comportamiento de la curva pertu rbada debería ser de forma semejante a la pro

puesta con el modelo no tronsiente, sin embargo se percibe una tendencia al logro 

de esta forma a medida que el tiempo de operación transcurre, llegando así al fi

nal de cierto tiempo mucho muyor que el considerado en estro gráfica a obtener -

una curva de constitución parecida, si no es que paralela a la propuesta en 1080 

seg., permaneciendo únicamente como diferencia entre las dos curvas (a lo largo 

del reactor) la concentración incrementada a la entrada del mismo. Esto se puede 

ver mas claramente en la gráfica siguiente (8), en la que se presentan dos curvas 

con la misma alteración a la entrada en diferentes tiempos ( 36,4 seg. y 360.4 seg . ), 

donde la tendencia de la curva de 360 seg. es de reducir el rango de concentracio

nes impuesto, es decir, busca aproximarse a una curva semejante a la considerada -

inicialmente ósea; la del modelo en estado permanente. 

En el caso del oxígeno gráfica (9), se tabulan dos curvas la primera {>a O.O seg.) -

representante del modelo anterior y la segunda (a 1080 seg.) la que representa el 

nuevo estado estable alcanzado por este último modelo. Las dos curvas son prácti-



o 

N 
N 

o 

o 
N 

N 

' o 
o 

CD 

(Y")-: 
*º llE 

1-
LL 
'-
_J(O 

o-
L~ 

CD 
_J 

N 

o 

o 

9:J. 00 

75 

CONC. DE OXIGENO 

0.20 0.40 o.so o.so 1. 00 
PUNTOS DE COLOCRCION 

~ 0.000 SEG.OXIG.EN REACTOR 
~ 1080.000SEG.OXIG. EN REACTOR 

Gráfica ( 9 ) 



y¡(nt'O rRA.~$ .. U~RIOJ o .oto SC:G. 

LOl•~HUU üCl REACTOR zs.o PIES 

CONCEl'ITRACIONES 

LB-HOL/fT••3 

LONG. A~InlNS. · CZH40 coz "20 

r.oooo~u .3392~-o; .z~zoE-oz .115ZE•CJ 

.01J0•7 .7JOOE•05 .Z023E·02 .1165E·ú3 

.t.&7it&8 .ZSOOE-0:.. .2 027E· 02 .1294E·03 

·ll>Ol9~ .~Jli>E-IJlt .ZOJCE•OZ .t651tE-O:S 

• Z o3J 02 .1 Z3bE-03 .2 ~3ZE· OZ .2~7qE-03 

.c..zs;&J .17bZE.-ll3 .z J36E .. U2 ,2, 67E•03 

.574•.J7 .?Z25E-03 ····.z Ol9E · OZ .3154,,·03 

.7 Hb~e .Zb20E•03 ,z o.-E- OZ .3it O&C::-OJ 

.H 3970~ • 27 81[-0l .Z045E·02 .3q" 7 E-03' 

.9Jl53Z • 309ZE·Ol .2 058E-02 .•H1E·03 

.'1 ... b,5J .ll67E·03 .z Oó1E· li2 .4440E•03 

•.J05Z/75E•O<t 
... 3SZ9117E-04 
·.1.t 70!.ilu5[ -ol'+ 
... 47J tt, .. ot-u't 

-. 73%59;E-to 
•• 110141 .,E -03 
·.t31b777c·L3 
-.12230.iE-l 3 

... 3061"23[-01.t 

... 31t; iJ 5j8l::-t.'t 
-. ltt7 297bE-04 
-.1101.1&¿ ... t.-LJ'+ 
... &.Z 1:h. .. J;1E-1. 4 

• 't5 8CJ.)3 1tf-wl+ 
-. 2003974~·0• 

... 1Z713i..':fE-t:,, 
- ·.t.31 ... :;,.,úE-uS 
·.101tio 78E -05 
-. 3<:77<>5[·05 
·.2Z4tio86[·05 
-. 251~::>~1(-US 
... ZBb~.,L.JE-1.1~ 
'"'• 24-'+ bt.65[-C'+ 

.390• 9u8E - C• 
-.1lb3337E·O• 

... 3(.1 "1.,~3E•t."t 
... t.'+úb75[_;0'+ 

-.~t-E:'to3Zt::-~'+ 

-. I05b32q(.03 
- • 932b155f.-("' 
-. 63797 QIH-04 
-. 797u51J[·é4 
-. 72ó379JE._L .. 
•• 71017 JOE·ló 

•• o930519E·O• 
-.10%•:;bo·O 3 
-.1Jb30ó5f-l13 
-.130 920óE-03 
-.11579.7[·03 
-.10••2o 9E ·O 3 
-. 9569H3E·l • 
-.9Z211<7E•04 
-.d59Z2o1E·L • 
-.64•91 8ZE-04 

-.b931J511C:-04 
-.1U%•>óE-L3 
e; 13~311o5'r~ n 
-.1JC920bE-t 3 
_ i i c:?n, 71:" ... n '1 

oz 

.ZOJ3E•02 

.1982E·02 

.1d72E·02 

o 17 .. 0E·02 

.t580E·02 

.t4"5E·02 

.133CE·02 

o1ZZ6E·OZ 

.1171E· OZ 

.1or.r-02 

.H5úE•02 

CZHlt 

.5Z,6E-02 

.SIS7E·02 

.4 8A 5E·02 

.47'7E·02 

.4S56E·02 

.44 2óE· OZ 

.4JIOF·OZ 

• i.zo 9E-OZ 

,,13sr-oz 

... 021E·OZ 

• 3993E·02 

T E • P E R A T U ft A S 

r,oAooc; R•Nl(JNE. 

INERTES T6 TW 'º 

• Zltlt4f-O 1 869. 40 nre.•n 914.4~ 

• ZJ92E·O 1 88&. 71 qoo.1z 91•.H 

• 2HIE·OI Q18.1& 91':.20 '11 ... 0 6 

• 22 36E·01 'IJ~.19 9Z.T. "3 ,1 ... &'1 

.~1%E· 01 'l4•. 2~ q 31.18 '116.'11 

• 2171tE·nt 9•3.55· 9H.80 91 "·o z 
• 215Zf·01 9•2. 7Z 'D".22 '!!~. 8 z 

, 21l•E·01 9"Z,ltZ q12.1t5 9zz ... ., 
(>! 

• 2112E-01 ~ltZ'.~Z 9n.n 9Zl.26 

• Z082F.·01 9•Z.62 . 93•.oz 92 ... 75 

• 2075E-n1 ""2. 70 '11•.26 '}25.19 



77 

cemente paralelas existiendo poca variación en sus respectivas concentraciones. 

Con los datos de este nuevo estado estable generado por el sistema perturbamos la 

concentración del oxígeno a la entrada del reactor aumentando su concentración 

a 0.006099 lb mol /ft3 • Dejamos transcurrir el tiempo y graficamos gráfica (10) 

para 360.4 segundos, en este instante observamos como la perturbación ha modifi

cado las condiciones del estado estable, curva que fué mostrada en la gráfica an

terior. 

Esto se in terpreta como una alterac ión al estado estab le de una forma inminente a 

lo lar~o del reactor, sin embargo si comp.aramos esta alteración con un tie mpo me

nor transcurrido 36.4 seg. gráfica (10) observamos como la diferencia de perturba

ción entre las dos curvas tie nde a separarse defi nit ivamente del estado estable y si

gue la tendencia de alcanzar un nuevo equilibrio a un tiempo en el cual crea, una 

curva similar a la representante inicial, pero separada por el incremento de caneen 

tración dado por el estímulo mencionado. 

Este fenómeno es comparable con la situación que prevalece con las gráficas repr~ 

sentantes de la variación del etileno. 

En la gráfica (11) se real iza el estudio c omparativo del nit rógeno gas que se consid~ 

ra inerte .en la reacción. En este análisis se compara tres curvas . 

La variación de concentración alcanzada por los datos originales a lo largo del reac

tor, la nueva curva originada por el sistema a 1080 segundos y la curva que fué ---
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perturbada en su inicio a 36.4 sf'g. 

La gráfica mencionada nos demuestra un equilibrio entre estas tres curvas, perma

neciendo una variación practicamente imperseptible a lo largo del reactor. 
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CONCLUSIONES 

Tomando en cuenta las limitaciones del modelo, las que fueron consideradas en una sección 

anterior y de entre las cuales destaca la concerniente a la incompresibilidad del gas, se -

puede concluir que: 

1. Con respecto al modelo: 

a) Responde, al menos cualitativamente, en la misma forma e n que el reactor 

real lo hace. 

b) Como se señala en un trabajo anterior (A rellano, 1974), el hecho de conside

rar la dependencia de las propiedades físicas con respecto a las variaciones de 

temperatura y composición, provoca ciertos problemas al resolver las ecuacio 

nes que disuelven el comportamiento del reactor. 

1 r. Con respecto al método numérico: 

a) Una desventaja que vale la pena señalar, es la cantidad de memoria que se 

utiliza, lo cual complicaría mucho la situación si se removiera la restricción 

de incompresibilidad del gas. 

b) Siendo este uno de los primeros trabajos que se presentan sobre la aplicación 

del método de col oc ación ·ortogonal a un reactor real, 1 os resul todos obten i

dos fueron, en general, bastante satisfactorios. 
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Finalmente vale la pe_na señalar que este trabajo debe continuarse, con el fin de tener un 

modelo que represente mas adecuadamente, el reactor real, con el propósito de tener resul

tados confiables, que permitan obtener conclusiones sobre la operación del reactor para pro

ducir óxido de etileno. 
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