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INTRODUCCION

Dentro del campo de la Ingenieria Quimica como en otras dreas cientificas y técnicas, ha
existido en los ultimos afios un incremento notable en la bisqueda de nuevos métodos que

s

permitan una mejor resolucién de problemas surgidos de las mismas.

Uno de los trabajos que tiene una importancia trascendente es el estudio del comportamien=

to de diversos fendmenos quimicos que se desarrollan en la practica.

El estud . que se realizd sobre un reactor para preducir éxido de etileno, estd fundamenta-
do en el comportamiento en estado no estable del equipo proporcionando asi un sistema di=

nédmico que permite un andlisis riguroso de las variables que intervienen en el proceso.

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

permite obtener pardmetros que servirdn en el disefio de nuevos equipos para la Industria.

El modelo resultante del comportamiento temporal del reactor de dxido de etileno se funda=
menté en el estudio que con anterioridad se ha realizado acerca de las ecuaciones catal iti=

cas de velocidad de reaccidn.

La formulacién matemética dié como resultado el planteamiento de ecuaciones diferenciales
parciales las cuales estén relacionadas enfre si, siendo resueltas algunas de ellas simultdnea

mente.



La solucién del modeio matematico fué realizado, utilizando el novedoso método denomi=
nado colocacién ortogonal. Este método proporciona una resolucion rdpida y eficaz siendo

en un futuro préximo una herramienta de utilidad importante.

Fué indispensable en la simulacién del reactor en estado transitorio, la utilizacién de la =
computadora como el instrumento esencial de trabajo proporcionando asi un caudal de in=

formacidn que debié de ser analizado satisfactoriamente.

El reactor para producir éxido de etileno pertenece al circuito de sintesis que estd loca=

lizado en la refineria de Pajaritos Edo. de Veracruz perteneciente a Petréleos Mexicanos.
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CAPITULO |

PLANTEAMIENTO DEL MODELO

Toda actividad de estudio es el resultado de una secuencia de razonamientos, =
que encaminados a proporcionar un resultado creador, estdn sélidamente funda-
mentados en conceptos cuyo valor principal consiste en el conocimiento de la =

problemdtica planteada.

Es por lo tanto de suma importancia, obtener todo un conjunto de informacién =
que nos permita proyectar la mecdnica que rodea los fenémenos que se suscitan
en la obtencién de éxido de etileno, en este caso, y de esa manera poder plan
tear un modelo representativo que sea equivalente al que podamos encontrar en

la naturaleza que nos rodea.

METODOS DE OBTENCION.
Los métodos de obtencién del 6xido de etileno, los podemos definir en dos prin-

cipales procesos:

Uno de ellos consiste en la accién de un élcali en solucién acuosa, existiendo la

presencia de un halégeno sobre el etileno. Este proceso representa una forma de



obtencion de una variedad enorme de epdxidos y la reaccion para el epoxieteno

(6xido de etileno) se expresa como sigue:

CHp = CH2+X2, HpO —= C!HZ—C.H2 ()
X Or

CHp — C{Hz + (o] = CHy ~ {Hy (2

'x bH C

en donde X, es un haiégeno.

Sin embargo, el proceso de obtencidn a nivel industrial de éxido de etileno, es
la oxidacidn catalitica directa sobre el etileno. Esta reaccidn se lleva a cako =
tratando este Gltimo con oxigeno en presencia de plata ( Ag ) como elemento ==

catalizante.

Las temperaturas 8ptimas para la produccién deseada, estdn entre los 260° v ~-
290°C., en donde la reaccién es una oxidacién exotérmica, representdndose por
ia siguienfe ecuacidén quimica:
CHp =CHy+1 0, & CHs — CHo, AHr=- 12 Keal. (3)
7 2 7260°C Mg o
Es de mencionar qt.'-e simulténeamente a la ecuacién (3 ), se produce un rompi=

miento de la molécbla de etilens ocasicnando una segunda eaccion:
— A a5 B .

Esta segunda reacciAn, altera sensinlemente el propésito de obtener un solo praducto,



1.2

siendo de suma importancia el tratar de establecer las condiciones de proceso en

las cuales sea dptima la produccion del éxido de etileno.

Como factor primordial, se establece la necesidad de estudiar la accién del cata=
lizador sobre el etileno, situacién que permite el fenédmeno quimico, y que esté
intimamente ligada con la realizacidn de las dos reacciones en paralelo, men==

cionadas.

ACCION DEL CATALIZADOR.

Existen varios mecanismos que tratan de explicar la accién 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 reaccién claramente.

TWIGG propone que la reaccidn solamente se efectia por la accién exclusiva
del oxigeno sobre el catalizador; en otras palabras, de la mezcla gaseosa sola=

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

El etileno en presencia de un Gtomo de oxigeno quimisorbido reacciona directa=
mente para producir el 6xido requerido.

CHy = CHp + O ads Ag— Cp Hy O (5)
Existe otro tipo de combinacién cuando una molécula de etileno reacciona con

dos atomos de oxigeno adsorbidos, de esta forma se rompe el enlace olefinico =



produciendo dos moles de formaldehido ;ue posteriormente se oxidarén para dar-

nos los productos secundarios.

C2 H4+ZOGdSA’]"""2 CHz:O (6)
2CHy = Ot 4 OadsA~—=2COp+2Hy O (7)

ORZECHOWSKI Y MAC CORMACK tratando de dar una explicacion genérica

del fendmeno, formulan un mecanismo basdndose en las siguientes premisas.

.

a) El oxigeno es adsorbido por el catalizador.
b) No existe en este paso oxigeno molecular.
Las reacciones del mecanismo se mencionan a continuacién:
02+2Aa—k9-’-2 O — Ag
CHp = CHy + O - A;k...—_" A
'
A, _—_k——‘:: Cy Hy O — Ag

k
Co Hy O| - Ay Ay

Ay T== CyHg O + A (i)
Obteniéndose por este camino, el oxido de etileno.

Por otro lado, proponen para la reaccion lateral:
: |

Co Ha '+ O- Ag d-l-'-v— By

Y - Ao o TR
|l
Bp —= v+ s

N




—_—

C —-— COy + HZO (i)

obteniéndose asi los productos secundarios.

Inicialmente sélo se tiene Cp Hy y oxigeno adsorbido (0 = Ag) existiendo -
selectividad del primero por el segundo, para producir dos complejos activados

el A])’B]

El complejo A] , sufre varias transtormaciones pasando por Cy) Hy 0 = Ag yA,,
descomponiéndose este Gltimo en 6xido de etileno y plata que es recuperada para

reiniciar el ciclo.

El complejo By, se transforma en Y = Ag, siendo Y un aldehido; pasos después -
se forma el compiejo C (pasando por el complejo Bp) que se descompone en ===

diéxido de carbono y agua.

Las letras k, L e | son constantes de velocidad de reaccién, que con los subindi

ces y los apéstrofes 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 =



como un aldehido, sino como alcohol vinilico.

Ademds ROGINSKII Y MARGOLIS marcaron el etileno con carbén radioactivo
ngl4n vy encontraron que el 80% del C0Oy formado se produce directamente de!

etileno sin pasar por 6xido de etileno.

ECUACIONES DE VELOCIDAD DE REACCION.
En 1961, en la Universidad de Purdue y a manera de tesis doctoral, BUNTIN
reporta el estudio que realizd acerca de las velocidades de reaccién del sistema

ya descrito, valiéndose de una planta piloto.

Para la ecuacién (3) la velocidad de reaccién estd dada por la siguiente  <pre

sidn:

0.5
C; fi M P (Pop) F(P) (8)

"

En donde E = C2’H4 .

Para la ecuacién (4 ) :

C2 f2 (T) PE ( PO2 ) 4.3 f ( P )
(1-Kg Pg) ~ (1-Kop Pog 70

"



A continuacién se hace una relacién de los pardmetros existentes:

£y =1.05% 10 2 g8 g uirey ™ Ib mol C7 Hy 0
hr = Ib cat (atm) -5
= =3 1.5
Cp=2.34 x10 ° x3.6x(7.6) Ib mol CO
hr = Ib cat (atm) 1.5
fi(T) =exp - 13600#1.8 (1 _-1)
R T 923

fy(T) =exp - 150001.8 (1 - 1)
R T 923

F(P) = 1

1+ Ky2 0 Ph2o 7 Kcoz (Peoz 1Pgg )

EO= Cy Hy O

P; = Presion parcial del componente i (atm)

Kg = Constante de equilibrio de adsorcién para Cp Hp (0.0323 x 760 ctm.-]\
Ko2 = Cte. Equil. Adsorcién de Op (0.0623 x 7.60 atm. ~0-9)

Kugo = Cte. Equil. Adsorcion de Ho 0 (0.0403 x 760 atm. ')

Hcoz = Cte. Equil. Adsorciénde COz (0.0101 x 760 atm. 1)



R = Constante general de los gases

T = Temperatura absoluta °R

La importancia del estudio de las velocidades de reaccién, serd trascendente en
la formulacién del modelo que servird para simular el comportamiento transiente

del reactor que es motivo de estudio.

DESCRIPCION DEL PROCESO.
De acuerdo con la reaccidn, existen dos corrientes de alimentacidn, una de eti=
leno y otra de aire, las cuales se mezclan con el gas de recirculacién provenien

te de la linea que mantiene en servicio una compresora.

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

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

El reactor es de lecho fijo y como la generalidad de ellos, consiste en tubos ==
3

empacados con granalla de plata, como catalizador. ( El soporte es Alp O3 ).

Los gases precalentados entran por la parte inferior del reactor, por el lado del
envolvente circula aceite mobiltherm, que sirve como medio estabilizador de
temperatura, lo cual se logra pasando éste en forma paralela al de flujo de los

gases reaccionantes.



CIRCUITO DE SINTESIS PARA PRODBUCIR
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Los gases de salida del reactor, intercambian calor con los gases frios de entrada
al mismo, pasan posteriormente a un absorbedor en donde se elimina,con agua, =

aproximadamente el 99% de 6xido de etileno.

Una vez realizada esta operacién, los gases no absorbidos son pasados por la ==
compresora de servicio, donde parte de estos gases se ventean, y la otra continda

fluyendo en el circuito de sintesis.

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

ESTUDIO DEL COMPORTAMIENTO DEL REACTOR.
Uno o 'os problemas mds importantes en la Ingenieria Quimica es el poder abar
car un conjunto de fendmenos fisicoquimicos y llevarlos -1 disefio de un equipo

que aproveche, tecnolégicamente, los principios de la Naturaleza.

Para realizar lo anterior, es preciso establecer los siguientes puntos:
a) Conocimiento del fenémeno
b) Establecer un modelo fisico del mismo
c) Formulacién de un modelo matemético que sea representativo del
punto antes expuesto.
d) Encontrar la dinémica del modelo fisico y poder expresarla mate-

mdaticamente.

e) Conocer ampliamente las limitaciones del modelo.



Tomando en cuenta los incisos anteriores tendremos la posibilidad de poder reali~
zar dife entes estudios y lograr crear diferentes condiciones de operacién qué re=
sulten de interés préctico. En otras palabras, la simulacion consiste en hacer un
instrumento cuyo comportamiento reproduzca la situacion real que podria prevale=

cer en el proceso establecido.

La simulacién puede utilizarse tanto para fines de disefio como para optimizar el

funcionamiento de un proceso o de un equipo.

El estudio del comportamiento del 1eactor de! circuito de sintesis antes descrito,
es con el fin de conocer as profundamente el proceso que se llevo o cabo median

te la simulacién de condiciones no estacionarias.

Algunas limitaciones que encontramos son por ejemplo, que el reactor no es un ==
equipo aislado, sino que estd integrado a un proceso, teniendo forzosamente rela-

ciones con los demds equipos.

De esta manera la simulacién se considerard tomando en cuenta los puntos a conti-
nuacién:
a) Controlar las variables externas al reactor. * cea proporcionar =
los flujos 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) Realizar el estudio de su comportamiento dependiendo de estimu-
los fijados de antemano, durante un determinado tiempo y anali-

zar las consecuencias a través del reactor incluyendo la salida.

Tomando en consideracidn lo anterior es preciso el planteamiento de ecuaciones
basadas en la estructura del proceso y lograr de esa manera un modelo dindmico

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

condiciones.

En el modelo que se formularé se han hecho las siguientes limitaciones:

a) Los fluidos que intervienen en el sistema se tomardn précticamen

te incomprensibles.

b) Se despreciard la caida de presién en el reactor, debido a que su

A P es baja en el estado permanente.

c) No se considerard difusién axial ni radial en los tubos ni en la ca-

raza.

ESTADO NO ESTACIONARIO.

La variacién de cierta propiedad de la materia con respecto al tiempo esté defini-

da como comportamiento transiente.

La simulacidn del transiente del reactor de éxido de etileno, estard basada en la
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variacién de las concentraciones de los componentes que entran en juego en la
reaccién, asi 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 mode! -e formulard por medio de un balance de materia y de
energia considerandc 'a estructura del reactor. Esto nos permitird conocer las =
alteraciones que se puedan presentar cuando el proceso no se realiza en forma -

- 7 . " " T ey
continua y asi proporcionar un estudio mas realista del circuito de sintesis del =
)

oxido de etileno.

BALANCE DE MATERIA.
Supongamos una seccién de los tubos del reactor, por el cual circula el fluido =

reaccionante de longitud AZ y seccién transversal S. Fig. (2).

El balance general de materic se establece de la forma siguiente:
La acumulacidn de materia = Difusidén debida al mecanismo de transferencia de
masa t flujo del fluido debido a la energia mecénica 4 la generacién de ==

materia debida a la reaccién quimica.

Para el inicio del ducto Z y terminacién del mismo "AZ". .a variacién de con-

centracién C para uno de los componentes i seré la siguiente:



BOSQUEJO DE UN DUCTO DEL REACTOR

_REACCION A LO LARGO DEL TUBO

SECCION

|
)
flijo de gases;
antes de la >-
reaccion.

productos
de la
reaccion

74 Z+AZ

EL VALOR DE LAS CONCENTRACIONES VARIARA CON RESPECTO
AL TIEMPO Y A LO LARGO DEL DUCTO.

t -
C /// 4 (f i
=
z

— F1 GURA (2)——




ACUMULACION RADA NETA IFUSION

S o &) . ) al;

az 84 =S [( 5G| V(D84 wz)] +
ENTRADA NETA POR E _REACCION

<¢V CJL_ ¢chlz+az> < lq\) Saz

en donde V la velocidad de los gases.
Si SA Z = volémen del ducto.

Dividiendo la ecuacién entre el volomen:
—3—%— :Al;— [(—OD“C—?%’Z>_<‘DJ%%‘2+AZ)} ¥
gﬁ;-ijcjlz — Cj‘z+az>+ 20‘%‘?\‘

Ahora tomando el |imite cuando &\ Z tiende a cero :

—{_j— OO Lm <%%'5Li>——b§*o % + f“‘ l’l

O/

a'_ 52_L_ a¢vc NRGN. T
_a%-_a@]Eg} S—g'a—zf‘)--i— L=\\L\

L=\

(10)

(1)

(12)

(13)
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Y considerando las restricciones impuestas en el modelo, en donde la velocidad

permanece constante, y no existe difucién axial.

)/‘ a‘(ﬁ‘ NR ‘
-’ﬂg\fﬁ* = - \—\‘ZJ—*‘ Z::oqj\"’l (15)
oL 8! L .

Ecuacién que servird para representar el comportamiento de nuestro modelo.
NR

s 2 < nl = R, o re @ NE

L= J
Para tal efecto falta evaluar Rj, pues entran en juego dos reacciones con 5 compo
nentes entre reactivos y productos sin considerar al nitrégeno (N3) gas inerte en la
reaccion.

Siendo las reacciones:

Ry = Co H4+%02————-C2 H4O (3)

Ry = Cp Hy+ 30, —=2C0p + 2H, 0 (4)



Las cuales deben de ser integradas en una sola expresion R.

Para tal efec  definimos o< | como los coeficientes estequeométricos quedando

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

Quedando o¢ i

Co Hy : - R] - Ro
O, : - 1Ry = 3R
2

CyHy © Ry
Hp O 2Rg
Reaccién 1 Reaccién 2
CypH2 1 =1 =
Oy =1 = 3

2
COy 2
Hy O 2



Ol 1

Tomando en consideracién las dos reacciones y los seis diferentes componentes,
se puede establecer en forma general:
4 Y

Rl ~ Ty Il = >—:l =g Im =123 ne (16)
Siendo Rli las velocid'ode; Ide lreoccién de cada una de las ecuaciones, | =1, 2.
NCes el nimero de componentes,que en este caso son seis.
ECUACION DE CONTINUIDAD.
Un caso especial del balance de materia es la variacién de la propiedad densi=
dad con respecto al tiempo esto queda establecido como el producto de la velo=
cidad de cambio de dicha propiedad por la densidad de materia a lo largo del -

ducto .en estudio,
5
oe . _ olve)
At 0z
donde el signo menos indica la disminucion de dicha propiedad.

Derivando la ecuacidn:

+ &
ot Jz
La velocidad denrfo del ducto se ha visto, por el estudio el estado estable, que

practicamente es constante, quedando lo anterior de la siguiente manera.

;‘.5_9_- = A &3

ot oz
Y como el fluido reaccionante se ha considerado incompresible, el cambio de

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

-g—i——:o (17)

BALANCE DE ENERGIA,

La reaccién de la oxidacién del etileno viene acompafiada por una liberacién de

energia calofifica. Esta energia contribuye a que el fendmeno tenga que contro=

larse, debido a dos factores importantes.

lo. La produccién de Cy Hy O por este proceso es una oxidacién parcial,
y si la temperatura no es ia conveniente, el grado de conversidn dis=
minuye aumentando considerablemente la produccién de COg y HO
que son productos indeseables en la reaccién, y que son el resultado
de la oxidacidn total del etileno.

20. La estabilidad termodindmica del reactor puede alterarse considerable

mente ocasionando un estado de peligro para la planta.

El flujo de mobiltherm es uno de los factores més importantes de los servicios auxi
liares que hay que supervisar, pues es el que mas asegura el control interno de la

reaccién como medio estabilizador.

Cuando los gases entran, previamente calentados, al reactor se ven envueltos de
inmediato, (debido a la presencia del catalizador en los tubos) de una secuela =
de reacciones manifestdndose en el inicio de los tubos del reactor las principa-

les dreas de liberacidn de energia.
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61

Como esta generacidn de calor es considerable, en un tercio de la longitud to-
tal del reactor aproximadamente,existe una zona denominada "punto caliente"

que es la temperatura interna mas alta que se registra.

Esto se debe a que la transferencia de calor al medio enfriante es la misma a lo
largo de los tubos, en cambio como ya se menciond, la liberacién de energia =
es mucho mayor al principio del lecho catalitico. Ya que la energia calerifica
desprendida es grande, cada tubo debe de ser de seccidn pequefia, esto ocasiona
que existan una cantidad grande de fubos, aumentando considerablemente el drea
de transferencia de calor, cediendo energia que es absorbida y asi controlada ==

con uni flujo adecuado de aceite Mobiltherm.

TRANSFERENCIA DE CALOR DE LA MEZCLA REACCIONANTE.

Cuando una reaccién quimica va acompafiada de una liberacién de energia, se
denomina reaccidén exotérmica. En la oxidacién del etileno el sistema cede ==
energia a sus alrededores; esto quiere decir que el contenido energético del ==

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

n — Co Hy () _%Oz(g)+C2H4O(g)+12Kcol =0 (18)

r2 — CyHylg — 30, (g) +COp(9)+2Hy O (g) +15keal =0 (19)

La entalpia de reaccién para el sistema estd dado por. la expresidn siguiente:



Rj » :i‘ ("‘AHT)} \Rﬂ (20)

NR = Nomero de reacciones, el signo (=) implica la liberacién de energia.

La reaccidn quimica se lleva a cabo al pasar los gases a través del catalizador;
transmitiéndose el calor del fluido al sélido; por lo tanto la velocidad de flujo
en la interfase fluido=sélido dependerd del érea del mismo sélido, y la diferen=
cia de temperaturas serd la existente, entre la temperatura del sélido y la del

gas, misma que haré iniciarse la reaccién.

.6.2 COEFICIENTES DE TRANSFERENCIA,
Teniendo la ecuacién de flujo calorifico:

Qz=h A AT (21)

En la cual Q es el flujo de calor hacia el sélido en ( Kcal /Hr), A el érea ==
caracteristica, A T la diferencia de temperatura y h el factor de proporciona=
lidad que se denomina coeficiente de transmicién de calor.

El valorde A = W DL

D =diametro interior, L = longitud del tubo.

Tomando esto en cuenta, decimos que AT estd dada por T = TW, en donde T
es la temperatura de los gases y TW es la temperatura de la pared, y si defini-
mos h por hi que es el coeficiente de transmisién de calor por el lado interno

de los tubos, la ecuacién anterior queda expresada asi:



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

FLUJO MOBILTHERM A T,

Temperatura de la mezcla reaccionante,

= Temperatura de la pared,

Temperatura del mobiltherm.
coeficiente de transferencia interno.
coeficiente de transferencia externo.
Diametro interno.

Diametro externo.

— F 1 GURA (3) =
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Q =hi(TMMDL) (T-Tw)

Si L= AZ

Q =hi(TD) (T-Tw)AZ (22)

El valor de hi estd dado por la siguiente expresion:

1/3

hi=0.8 _k _(Rep)?7 (Pp
ap

y el valor de ho que es el coeficiente de transferencia de la parte externa de!

(23)

tubo, por:

ho=0.36 _k_ (Res) 0% (ppg) 1/3 (24)
de
relacionados hi y ho con el coeficiente total dé transferencia U con la ecua-
cion:

:—I.-+_E.. Al_.;-_l. Ai + rs (25)

Am  ho Ao

rs = Coeficiente de incrustacion.

k = Conductividad térmica en los tubos.
E = Espesor de la pared del tubo.

Ai= Aréa interna del tubo.

A o = Area externa del tubo.

Am = Medio logaritmicode A iy A o.

Repw Di G = N. Reynolds de los gases.
M
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Res = .De Gs

N. Reynolds del aceite.

Ao
Pr = Cp o« = N. Prandt| interior.
k
Prs = Cpo Ao = N. Prandtl externo.
ko

El balance de energia debe relacionar la variacién de energia con respecto al
tiempo la conduccién del calor, la energia liberada por la reaccién y la varia=

cidn de calor a lo largo de los ductos.

Lo anterior lo podemos relacionar con la siguiente funcién matersdtica segin la

figura (3).

._ OT| _(k)5el
bAZ_CP_é_(%QtIlz-ASéZ(Z ( )5 ‘ +

0z lzraz
5( Ve CFT{Z— VPCFT‘HAZ) ~hmDi(T-T.)az +

ZNf (—AHR)s IRj|- Saz (26)
J:‘

: Di = didmetro interno, S = seccidn.
Si queremos generalizar para todo el reactor lo multiplicamos por el nimero de

tubos, valor que sélo afecta a la conduccién.
h','lTD'. (T - TW)AZ' NUMERO DE TuBOS = h{ TTDi NT(T—TW)AZ

: NT = ndmero de tubos.

Dividiendo la ecuacién entre S* A Z

Cfﬁggi[) ="‘Q<§ZI ’Z+AZ-— —3:21.: lz>£%i—c"é%§p
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(27)

NR
_ | = hiwDi -
VA N
+ 2, Cand)lryl - s L
y
tomando Iimites y derivando:

AT # 5 3
CF‘ag%—), :;{%-ZL- Qf—a%—;[) + ;(“AHR)“R}{
- (WTDint/S)(T-To,) |

(28)
Desarrollando: ,
CooSl v G T4 - k4T, -CoT o)
C)vD +Z(—AHR) IR - ”‘D'NT (T- ) @)

De donde se obtiene:

CPP +CF ét +CPT_Q(V~>) ‘2 C}ZT -V)LP-S—E

+ Z;\(‘AHaj' |le _ _hi ﬂn:SDj NT (T— TW>

(30)

Como es un fluido incompresibie, entonces:
ot 0z

Reduciéndose la ecuacién a: NR

a —

QC aTv‘?é :‘/,)C~_a_.'__ — 4 F s
B RET 0T oy
T OINT -

. \ 5 LN ( T Tw> (31

Y dividiendo la ecuacién - DLP

OT . bk FL_ 3T, 1 5 .

SR Ve e S5 e IR

\.":
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hi T Dy

para que finalmente se reduzca segin las proposiciones iniciales.

81 BT . o R |- hiTDinT
s v_d_z—-r eC: ‘L;:,‘(AHR)&\R}' W(T_Tw) (33)

La anterior ecuacion es la que resulta representativa para la mezcla reaccionan=
te en el modelo fisico para transmisidn de calor en donde varia la temperatura
T de los gases con respecto al tiempo y a la distancia con las propiedades fisi=
cas p densidad yCp capacidad especifica caracteristicas de la mezcla mencio-

nada.

TRANSFERENCIA DE CALOR EN LOS TUBOS Y EN LA CORAZA,

La ecuacién que nos representa la transferencia de energia calorifica en los tu=
bos estd sujeta al siguiente andlisis:

Si definine T w como la temperatura en los tubos, Sw es el espesor, pw y Cpw,
la densidad y capacidad calorifica del material (acero al carbdn) respectivamente

tenemos:

NT Dw AZPwCFw ‘%I%L = - O (kw%% Iz ~ % \Z*'bz')

+himDINT(T-To ) 22 = he TDNT (Tw-To ) Az (34)

en donde ho = coeficiente de transmisidn por el lado externo del tubo.
Do = Diémetro externo.
To = Temperatura del aceite.

swe I (D2 - ;%)
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Dividiendo la ecuacién entre NT'AZ,tomando |imites, derivando y agrupando =

términos queaard:

wlpw Slw - hw T
e e < b & D (F 1)1 D, (R D)
-9 Tw

despejando 3t la ecuacién queda:
$- o e 2 D b

Si kO ;,/(37_2:0 .

|

Sl . [ Di(T ) - b D (1 -1 @

C)t '\DW(-li"wbw

Ecuacién representativa para la transmisién de energia calorifica en los tubos.
Resta tan sélo, considerar el balance de energia para el lado del envolvente, en

donde fluye el mabiltherm con las siguientes caracteristicas wo, Cpo, ko , po y So

S &2 @, (oo %% - [— ko %—E—.z— (— ko Qlo zwL)\] B

Jz
£ wolp, T lz ~wo Cp Tl az + hotTDoNT(Tw-To )az @

et
dividiendo entre AZ tomando |mites, derivando y despejando —%—L{l obtenemos:

M _ ke T _ Go aT ho T UNT
31 pelps o2 Ps Az +—"\‘?;°-<\ —[)

(39)

w
Gy = =2 — = masa velocidad

So

‘ Ni&
Eliminando -2 T y simplificando _\3_9_ como la velocidad  V;
JD\.{J: J_ ~a

del aceite.
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3t 32 " T, Con s, N (40)

— N "
M—o 5~ 5\ ho(ﬁ- Us NT [ A
. 2 2
siendo So = __(ZL (Didmetro interno de la coraza ) - fact. NT Do
fact = es un‘fccfor del espaciamiento de los bafles.

La ecuacidn anterior es la representante en nuestro modelo, de la variacién de

temperatura del medio estabilizador con respecto al tiempo.

CONSIDERACIONES.

Si consideramos para los | componentes de la reaccién en el balance de materia
la siguiente terminologia; A<F Cy H4 O, BL=COy, C& Hy O, ==
DLF Oy, ELCo Hy Fd= Np .

Asi para la simulacidn del modelo estableceremos las e vuciones de variacién de
la concentracién de todos los componentes con respecto al tiempo y a la distancia

en el reactor.

%%'\"Vac :.NZ °<|.A|TLI ' (41)

}?;«Ls\‘nl (42)
QQJ...,_'V;TL;#G‘LC\TJ (43)
>5

o~ _ Dbl mi (44)
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(@%4

C *’Véﬂ ZN:";\_E\"‘LI

E - _
ot dz ~ = ()
C)C Le . _
__Fé‘c + Vv -~ @) . (46)

Todas estas ecuaciones varian simultdneamente estableciendo un sistema de seis

variables con respecto al tiempo y a la distancia.

Por otro lado si simplificamos para las temperaturas los siguientes términos de las

ecuaciones (33), (37,, (40) se tendré:
MR
. \
Ry =gy A Lo Ry

o = _hiTDiNT
S ~Cp

R = _wmw Di
Sw 2w Gew
he Do T
Sw Cw C;Pw

® = T Do NT-
60 ;\oo L/PD

Establecemos el siguiente sistema de ecuaciones para el balance térmico:
oT _ ., o7 (T T

%Ttxz =1ty ol S ¢ 3y oy (48)
Ol __

b= %Z-Hﬂm—n) (49)
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Tanto para el primer conjunto de ecuaciones de concentracién como para el sis=
tema de temperaturas es necesario encontrar la solucidn representante del modelo

y que se desarrollaré en el siguiente capitulo.
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CAPITULO I

DESARROLLO MATEMATICO

La solucién de un modelo de variacidén goza de una importancia trascendente en
’

la formulacién de un método matemético que encamine al mejor resultado posible.

METODOS DE INTEGRACION.
Existe un nimero considerable de métodos de integracién de ecuaciones diferen-
ciales parciales los cuales la mayor parte de éstos se pueden enmarcar en dos =
grupos principales:

1.- Diferencias Finitas.

2.= Residuos Ponderados.
Dentro del primer grupo, existe una variedad de métodos que son ampliamente =
utilizados en la solucién de diversos problemas de ingenieria y podemos decir =
en general, que diferencias finitas como procedimiento consiste en la interpola=
cién de la solucidén de puntos previamente conocidos. Cuando la complejidad de
la funcién es polpc?ble, la interpolacién se logra utilizando polinomios de bajo =
grado haciendo que la derivada de éstos en el punto escogido, sea de una funcién

continua.

La regién de trabajo para la interpolacién estd en los rangos sucesivos de ==

Xi a Xi +AX.
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En los métodos de residuos ponderados se utiliza en contraste con los métodos
anteriores un solo polinomio de grado superior que abarque el rango de estudio
de X; << X <. XN , siendo modificado después para cumplir condiciones de =
frontera, ademds siendo necesarios puntos de colocuciér dentro del intervalo pa-

ra la funcién que lo describe.

Este tipo de soluciones fueron utilizados en 1923 por los holandeses BIENZENO
Y KOCH para la solucién de problemas de estabilidad mecénica. Sin embargo
anteriormente se desarrollaron este tipo de métodos de aproximacién con ligeras
variantes por el ruso GALERKIN en 1915 y posteriormente en 1921 por los alema

nes VON KARMAN Y POHLHAUSEN independientemente.

Otra variante de residuos ponderades ‘ué aplicada por primera vez por SLATER
en 1934 en la solucidn de un modelo de niveles de energia en los metales. A este

método se le denominé método de colocacién.

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 colocacidn.
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COLOCACION COMO UN METODO DE ANALISIS.

El método de colocacién es un medio de obtener una solucién aproximada a una
ecuacidn diferencial. Este método es p9rficu|armenre usado para ecuaciones di~
ferenciales ordinarias no lineales y ecuaciones diferenciales parciales parabéli=
cas. Brevemente el método requiere la solucién aproximada que satisface la ecua
cién diferencial exactamente en algunos puntos selectos (puntos de colocacién) =
dentro del dominio de la variable & variables independientes. Cuando esos pun-
tos son escogidos como las raices de un polinomio ortogonal apropiado, el méio
do es referido como colocacién ortogonal. Se ha asumido que la solucién apro=
ximada tiene la forma de una combinacién lineal de funciones, y esas son referi
das como funciones expansionadas. Para una simple ecuacién diferencial ording
ria en la que para su resolucién se use el método de colocacién, se debe esco-

ger las funciones expansionadas (polincmio) y los puntos de colocacién.

La exactitud puede ser estimada por el incremento de puntos y notando cualquier
cambio en la solucidn aproximada. Uno no deberd aceptar una solucidn aproxi=

mada dudosa.

Evidentemente el método de colocacién ortogonal es una mejora substancial so=
bre el método de colocacién simple. Este método de colocacién ortogonal trans=
forma una ecuacién diferencial ordinaria en un sistema de n ecuaciones alge==
braicas, donde n es el nimero de puntos de colocacién. Este sistema de ecua-

ciones puede ser escrito con los valores de una solucién aproximada en los ===
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puntos de colocacién como las cantidades no conocidas.

Cuando el método de colocacidn ortogonal es aplicado a ecuaciones diferencia=

le UI xl t )1

les parciales parabélicas no lineales de la forma U, =f (U,
se obtiene un sistema de n ecuaciones diferenciales ordinarias de ler. orden =
con el tiempo como la variable independiente. Este sistema puede ser integrado

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

do predictor=corrector, 6 también el método de EULER.

El método de colocacidn ortogonal es aplicado a los balances transientes de ma=
say enérgu’o descritos de reacciones .qufmicas NO — isotérmicas. Estas aplicacio
nes indican que los tiempos de computaciér: resultantes son de 111—- a ..:]13. para el
tiempo requerido por un método explicito de diferencias finitas. La facilidad de
aplicacién del método de colocacidn ortogonal, la exactitud estimada, y el re=

ducido tiempo de computacién indica que el método tiene un alto potencial co=

mo una herramienta para los anélisis numéricos de tales ecuaciones.

METODO DE COLOCACION ORTOGONAL.

Es necesario evaluar las posibilidades de los diferentes grupos de integracién men=
cionados, pues es de gran importancia la utilizacién de un método confiable cuya
complejidad no sea determinante y cuya programucidn y tiempo de cémputo sean =
mds compactas y rdpidas respectivamente, con lo cual se logrard una recuperacion

notable en la inversidén de Ingenieria y de Investigacién Aplicada.
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En base a lo anterior se tomd la decisidn de utilizar el método de colocacién -
ortogonal por las siguientes razones ya antes mencionadas:
1.~ Una mayor facilidad de resolucién de ecuaciones diferenciales.
2.~ Gran velocidad de computo.
3.- Una programacién del modelo para computadora mas reducido y

sencillo.

Este método se considera de gran utilidad para la resolucién de problemas en ==

Ingenieria Quimica.

Para la resolucién de las ecuaciones diferenciales parciales o parabdlicas que =
describen el comportamiento del reactor mencionado en el capitulo anterior, uti-
lizamos este método (colocacién ortogonal), el cual consiste primordialmente en
la proposicién de una funcién de prueba como solucién de estas ecuaciones, fal=
tando por determinar ciertos valores constantes de esta funcién para que se ajuste

completamente a la solucién 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

polinomios ortogonales.

Al proponer la funcién de prueba como solucién en las ecuaciones se formard un
residuo el cual se verd forzado a ser cero por medio de un coeficiente Wj que es

una funcién de peso.
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En este método los puntos de colocacién serdn las raices del polinomio ortogonal,
siendo a su vez estos puntos, posiciones a lo largo del reactor, cuya longitud ==
hdciéndola adimensional va de cero a uno. A consecuencia de este proceso de =
substitucidén de la funcién de prueba en la serie de las ecuaciones diferenciales
. #* . .’ -, .
parciales ( de variacién) del reactor, ya planteadas en el capitulo anterior, se
tendré un sistema de ecuaciones matriciales, que representardn la evaluacién =
en cada punto de colocacién a lo largo del reactor, y cuyas incégnitas serén =

los coeficientes de ajuste cor la solucién real.

Del sistema original de ecuaciones diferenciales parciales (variacién de tiempo
y longitud), al aplicar el método procede una integracién, quedando ecuacio=
nes diferenciales totales, siendo éstas Gltimas resueltas con el método de —===

EULER).

CONDICION DE ORTOGONALIDAD Y POLINOMIOS DE LEGENDRE,
Una de las propiedades de un conjunto de vectores es su Dependencia.
Se dice que el conjunto de vectores Xy, X2, ... Xp ., son linealmente depen=
dientes, si existe el conjunto de escalares t], t2 ... t, no todos ellos igual a -
cerostales que:
Xy ¥t Xot... +t, X = (0)
.: (0) es el vector cero.

Si ese conjunto no existe, los vectores son linealmente INDEPENDIENTES.
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Por ejemplo, sean Xy = (33) X = (-=1,1) entonces
l’ L 3 t i ‘ - \
] 3 2 ‘ - "
t y t2 tendrén que valer ambos cero, por 1o tanto sorn INDEPENDIENTES,
si multiplicamos
X'l * X2 =0
se definird la Ortogonalidad cuando dos vectores independientes X; y Xj multi=

plicados entre si den cero.

Xi*X: =0 ;i
Sea el vector X como un polinomio Pm ( x ) siendo éste una combinacién de ele=-
mentos x elevados a un exponente, y "m" la potencia de grado mayor de éstos,

estableceremos:

m ;

Xz Pm(X) = 2, ijJ

“‘:O
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 funcién de peso W -
(X) en determinados |imites, sea igual a cero:
b
/W (X) Pm (X) P, (X) dx=0O

@
Se habré cumplido la condicién de ortogonalidad.

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

por medio de la férmula de RODRIGUESE:



POLINOMIOS DE LEGENDRE

B | X° X X % x4 x> x® x7 o x? x10
P, | 1 0 0 0. 0 0 0 0 0 0 0
Py - 2 0 0 0 0 0 0 0 0 0
P2 1 -6 6 0 0 o 0 0 0 0 0
Py | -1 12 -30 20 0 0 0 0 0 0 )
Py | 1 -20 90 -140 70 0 0 0 0 0 0
Ps | -1 30 -210 560 ~630 252 0 0 0 0 0
P 1 -42 420 -1680 | 3150 2772 | 924 0 0 0 0
P, | -1 56 ~756 4200 ~11550 16652 | 12012 3432 0 0 0
Pg | 1 -72 1260 9240 | 34650 -72072 | 84084 -51480 | 12870 0 0
Py | -1 90 -1980  [18480 | -90090 252252 | -420420 | 411840 | -218790 | 48620 0
Pro | 1 -0 | 2970 -34320 | 210210 -756756 ];801 680 | ~2333760 | 1969110 | -923780 | 184756

TABLA (1)
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n
P (X ) ] -—T,—-d (¥%2=13"
n ) e i
2" n dx

o bién por la ielacién de recurrencia.
(=13 P (X) — (2n=1)XPn(X)-nP,; (X)=0
n-1 g

Los polinomios de LEGENDRE se enlistan en la tabla No. (1).

Los |imites de integracién varian de 1 a =1 teniendo una funcién de peso
W (X) =1, por lo tanto la condicién de ortogonalidad para este tipo de polino-

mios es la siguiente:

/’Pm(X)Pn(X) dx = O ; paran#$m
-1

para n=m no se cumple la condicién anterior y

/
/Pm(X) Pn (X) dx = "'2—n—2_']—'

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

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

parte esencial de la funcién de prueba en la solucién del modelo antes formulado.

quedando finalmente:

/Pm(x) Pn(x)dx= O (50)

cuando w (x) =1
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RESOLUCION DE LAS ECUACIONES DE VARIACION PROPUESTAS.
En la presente seccidn se procederd a resolver las ecuaciones de variacién por el

método de COLOCACION ORTOGONAL.

Las ecuaciones de variacién de concentracién pueden ser representadas de la for=
ma general: X = Z que es la distancia
NR
) BC Z; NR = num. de reacciones
—5%- +V g—j i || g
ot X L= donde j es el nimero de componentes ( 51 )
Considerando la anterior expresién como un sistema de | ecuaciones, se iniciard =

la solucidn tomando en consideracién los puntos siguientes:

lo. Proposicién de la funcién de prueba.

Ci(x,f)=Ci(O,f)+xici,\ Pi=1 (x) (52)

i=\
en donde P; - 1 (x) son los polinomios de LEGENDRE y qj son coeficientes que

serdn determinados posteriormente.

20. Derivacién de la funcién de prueba con respecto a la distancia x y el tiempo t:
<} N |
oC; _ G, a!
= “{‘ X Z P_\ i—'
(BJ(. At i=1 ' d.t
_é_@_} = E : Qj ACX\P;-I)
éx i =\ ! Cl X
3o. Sustitucidn de las derivadas en la ecuacién original. (51)

.
—l 3 X i\P_‘ ——AQ‘ v > ot dbaPi) R (53)

\

= d i) d.x
NR

Si R‘J:Z’?\'L’&\T’L\ B 3:\,2\5‘.,,‘NC
| §
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4o0. Aplicacién de los N puntos de colocacién en la ecuacidn (53)

kap..(m +v2a —ﬁx—&lh = Rt~ ;ﬁf (54)

Siendo k los puntos de colocacién
g et . g . .
i indice de la suma correspondiente en los polinomios.
j némero de componentes.
En donde se asume que si:
Vv = O=»v = constante
El sistema anterior se ha reducido a un conjunto de ecuaciones ordinarias, las =

cuales pueden ser expresadas en su forma matricial de |a siguiente manera:

L i EAL =07 4j =1,88,.8 (55)
dt
en donde L-J| = Ry - dCoi
dt

Obteniéndose un sistema de 6 ecuaciones matriciales independientes.

Esta expresidn se puede representar en la forma desarrollada.
! :
| . J ’ |
1 X P-.,.an) .i—t_ ! & + v ldk"R\P\—\) ‘
z | ’ |

=

En donde la matriz A es un arreglo NXNX| tomando la siguiente confijuracién:

)
A%

UL\

PRI T -

XNPo (&N) . "XNPN—l () .]
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Para la matriz B quedard entonces:

B
xBad .. . KRL () i 152 B ons M

‘A— o
dx |- : 121,28, ... 6

XN PouN) I TN XNPN_|(XN)

A L es el vector columna:

Ki = Gi’ OI....GI

k 2 N .

UL es otro vector con caracteristicas semejantes.

donde j=1, 2.6 yk=1,2,3...N

de tal manera que:
o, l

i L dc
g} = ’RL (x) —Tlr:(ondei=l, 2..6yk=1,2,3...N

El indice | indica que los vectores AL y l-JL son 6 vectores que corresponden

a cada uno de los componentes.

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

4 \ . . mtl
veré desarrollado dando intervalos de tiempo At e incrementos de a™wa  en

la derivada correspondiente.

/-_T\(-Ml‘t ") + v §a§‘j 2 UJ'
Al =~ B+

QTH - A [;(-véu'3+ljj)ﬂ]f¢u‘; -
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Con estos puntos es necesario dar un valor inicial al coeficiente aj , locual es
posible a partir de la funcién de prueba ademas de considerar las condiciones =
iniciales del proceso.

En los N puntos de colocacién tenemos:

N .
G (xk, t)=C°i(t)+ka:c'kPi_](xk) (58)
i=1
& sea en ofros términos:
itk °@| |
IR t) CJ(\) i ka-\_‘(Xh)u. Q“ i
= 4+ 3
despejando OL queda:
. = =1
[ __ ~O.
al = A [Ci(xk,f) % (1)) (59)

este Gltimo vector servird para sustituirlo en la ecuacién (57 ).

Lo anterior se explica en la secuencia siguiente:

m
funcidn de prueba en condiciones iniciales , a,

+ .
EULER—= «a ;n } — sustitucién en ' - funcién de prueba —— CL (Xk’ t

El término de CL (%, t) es el valor que asume la concentracién 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 concentracién para cualquier

componente | 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 variacién de las temperaturas con respecto al tiempo a lo largo del reactor.

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

= NI 0 - - » —AHr); A_ oD . Ty
= V—be -+ PCPZE:«( AH )le}\ SeCo (T ) (33)

ot
3 - T (WDi(TT) - hyDe(Ta-To))

SN e\gCP\u (37)
1P oo | hoD
= = -V B e o T Lo NT T oy | L .o Xx=2Z
5 dx = ocpc< 5-To) (40)
lo. Se iniciard con la proposicién de la funcién de prueba:
N
T (xt)=T (0, t) +x2 b ®P.; (x) (60)

=1
en donde b (t) son los coeficientes que ajustan la funcién de prueba a la solucién

de las ecuaciones de variacién y P;-1 (x) son los polinomios de LEGENDRE.

20. Derivacién de la funcién de prueba con respecto a la distancia x y al tiempo t.

az ST L x> b B
U =4
T

3t dt
- 2”: L 4, P )
dx

X i

ohi o

1

\
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30. Sustitucidn de las derivadas en la ecuacidn ( 33 )

ﬂ°+x§;‘ db P ) _yéujs_ul(_xm e
R.

.TI'D NT [(T(ot)+xZ:ER.) (T(oit) +x2

?(dHn)ﬂR;I
)] (61)

40. Recordando la simplificacién de la seccién del capitulo anterior en donde -
se obtuvo o< B: ¢ vy @ . sesustituiré el valor de las derivadas en las ecuacio

nes (37 ) , (40) e introducird los puntos de colocacién k para que quede:

)\gzi‘ j—f‘P—l (Xh) = -—'Vi \: d(XhLR I()\k)) 3 (R [(-‘-(o‘[)+

3o B R Ga))- (T ol b Pi,.axh))]-dl

=l

agrupando términos:

520 B R, ) 2oy 2 8 b Balal) R,
b =) [T (Olt)"Tw (0.1) + Xk % \LR— Bt ) ﬁﬂ(xiq)]__%.go,\k (62)

poa Tw:

e 3 48 B e = B ([T 22 6 R o) (T o) -

e 2o B8 R Gan)] = g((Rel0it) 3 3 b B )= (o
(olt) + Xe ;N l’: R—u \Iih))} = N

R

agrupando términos:

AR Ii:{ ‘Aa%:— P'l-i_(xh) = B(T(O\t) _Tw (Glt) + An_:(bn‘ \g:)

(63)

»P;_,(xh))—J(Tw(Ol 1)-Teloit) + XRZO’\N Eh) \tk""l) (jjg_w

R
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y finalmente para To:

xRE:: %E—;; F?«\ (Xm)=-V% i‘;' L’: &%E(—AM = ¢[(TW (olt)

_To(o,t))+x,li,‘(g£_ k) By (xb)} _ _:J‘%;'_L (64)
=1

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 ecuaciones diferenciales ordinarias obteni=

das:
X P xk). .- © E b
(@] xi B (xia) A -
RN XK o % Lw -
: dt |
o 0 xR (xie) ... | Bt{
v X d:— Ki) og X D;-\an) £ ©
— %Xk Py xa) - '
B Raa) - - (B ) (XePe @) - g Xk P
o) & %r P lxw) «- - ~ ey P
: dx
— X P Q).
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y finalmente para To:

xa 2 4B B (xmd =% > b Al Bt o 3[(Tu(ot)
=g (0;t))+xu2 (B: - b.:) R"\ (Xu)] - %\
\=1

(64)
Rk

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 ecuaciones diferenciales ordinarias obteni=

das:
XePBoxk)--- © © bh
o) F.ilxw) ;
XV \Xn) O __A___ Lw =
: dt :
=] (o} XB-PV..(X\Q)..- E\:
= $ R- G n)
v = — o Xig Pisy(Xia) - - - o
— X X P.q\xn)“' ;
BrxRutead s (Bp)(XePabem) o X PaCea)ven
0 @& Xp P (e« - - . d“—"&mﬁ-“@
2 ax
-9 XR Pi-y Xia)- - -
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%Dk _,RL [_u(T(O,t)—Tw (0'1))]h - _cht;o k \

b'i t = + {B(T (ot)-Tw (o.t)) - Iw(o.t)-To(o,t))l; %; i
bi: Q ' dT° 65)
- (40T o), - 4T

Esta expresién matricial puede escribirse en una forma agregada, la cual se expre

k

sa a continuacion:

Z1
&"l
o1
1
= |
Brd
e
4
+
Al
3

= [J .2
= 1R, b-[b,b...b s VB wbl s g sl
pcp

|

La ecuacién (66 ) se puede explicar de la siguiente manera: La matriz AA esté -
integrada por tres elementos que a su vez son matrices, en donde i varia de 1 hasta
N columnas y k de 1 hasta N hileras; los demds elementos valen cero (0). Esto oca=
siona un arreglo 3N x 3N.

La matriz ﬁ es otro arreglo 3N x 3N y todos los demas términos son vectores ==
3NXI1.

Esto origina que dicha expresidn sea una ecuacién vectorial INXI.

En ecuacidn (66) todos los términos son conocidos con excepcidn de los coeficien=
tes b. Estos coeficientes deberdn conocerse siguiendo un procedimiento semejante

al que se realizé para encontrarlos valores de los coeficientes de la funcidn de



prueba en las concentraciones con incrementos A t.
p ; o m+]

Se desarrollaré por lo tanto un EULER para determinar el valor del coeficiente b,

en base a las condiciones iniciales de la funcién de prueba propuesta para las tem=

peraturas, habiéndose asi’ determinado el valor del coeficiente b™,
— +1 — —
AA (b'" o ) = BBsb + R 4 CC

AA(m] ) (BBWb™ + R + CC)At

gl [ BBb" + R + CC)Af] + §° (67)

La funcién de prueba para las condiciones iniciales es en los k puntos de colocacién.

N . .
T (%.t) =27 (0 8 +kabk Pi_](xk) (68)
izl
Tomando en cuenta que se quiere procesar en el mismo grupo matricial los datos =

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

Tl (Xl) T| (o‘t) X'|P°(K|) cee X|P‘:_|()§l) ‘U

. = ; + |- 3

TN (XN) T”(o.t) X.NB(’(N) o i x )(NP‘-\(’(N) bY

[}

Tw (X‘) TL, (O‘t) XlPo(xt) 54wt XIP\-l ) b‘

: = 1= vl B : 4

T (xn) T | feuRGo) R |y | (70)
To (x) ToCR) | R xRyGa))

- = 1 +|: )

T (xx) Te Coisk: ) R G awBal) M| (7
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k
de aqui se despeja el valor de bk, b\lfv ; bo  de la forma siguiente:

b = A7l [Tk(xk,f)- ™0 1) ) ‘2)
b= AT [T ) - Tk (0 ) (73)
bk = [T“ (xt) =18 (0 n ) (74)

en donde k varia de 1 hasta N.
Con el valor de los coeficientes en sus condiciones iniciales se procede el EULER,
; v m+l : 5
donde se define un nuevo coeficiente b que sustituye en la ecuacidn ( 59 ) para
obtener el valor de la temperatura en funcién de x y t.

Obteniéndose finalmente para cada funcién de prueba:

T L%, P Tw(x,t) yTo(x,t), queson las temperaturas a

lo largo del reactor en un tiempo dado.

Por medio del procedimiento antes expuesto, se ha resuelto el modelo matemético
representante de los fenémenos que ocurren en el reactor para producir éxido de =
etileno. En esta solucidn se obtienen las diferentes valores que asumen las concen
traciones tanto del éxido de etileno como de las otras sustancias mencionadas con
anterioridad, asi como también se conocen los valores de la temperatura de la mez
cla reaccionante, los efectos en la temperatura de la pared y las temperaturas re=

sultantes del medio de enfriamiento.

El andlisis nos permite obtener perfiles de estas dos variables,(a lo largo del ==
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reactor y a un tiempo dado de estudio). Si alterdramos las condiciones iniciales =

a discrecién, conoceriamos su comportamiento en el instante que deseamos.

Esto permite tener un modelo dindmico que sea utilizable para encontrar las con=
diciones éptimas de disefio o bién para obtimizar las condiciones de proceso como

sucede en este caso especifico.

En el siguiente capitulo se describird la forma en que se desarrollé la simulacién,

asi como también las herramientas que se utilizaron para lograrla.



CAPITULO 11}

3.1 DESCRIPCION DEL PROGRAMA Dt SIMULACION.

3.2 DIAGRAMA DE BLOQUES DEL PROGRAMA DE SIMULACION.
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CAPITULO 111l

DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE SIMULACION.

Con el fin de lograr comprender cual es la razén de un programa de computadora

para hacer una simulacidn, se comenzard diciendo qué/es lo que se entiende por

simulacién, para lo cual se necesita el planteamiento de un modelo que servirdg =
para representar un fenémeno, asi' la simulacién emula este modelo; dicho esto se
puede decir que simulacidn podria ser una representacion del comportamiento de

un fenémeno. Esta representacion se logrard utilizando para ello una computado=
ra electrénica 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 =

fenémeno real. Todo esto se efectia por medio de un programa que es el que pro=
porciona el mecanismo de célculo en forma detallada y que esté formado de len=

guaje de comunicacién entre el usuario y la computadora ( FORTRAN [V ).

Por lo que se ve la simulacidn se dificulta, pues es practicamente imposible apli=
car completamente todas las variables que realmente afecten al sistema, pero sin
embargo utilizando las mas importantes se [legard a una imitacién aceptable, de
tal menera de que se obtengan resultados comparables con algdn reactor en ser=
vicio. Esto evidentemente es muy Gtil en la optimizacién de procesos en funciona
miento, o en procesos en los que se requieren pruebas previas a su construccion,
lo cual se tendria que efectuar con una Planta Piloto para lograr un funcionamien

to correcto. Este tipo de estudios son muy necesarios debido a la posibilidad de -
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llegar asi a condiciones de operacién criticas, que de otra forma no hubiera sido
posible establecer, pudiendo de esta manera, disefiar con mayor exactitud el ==
equipo de control y seguridad, cuestion que es evidentemente primordial en este
trabajo y que como se ha visto es la simulacién de un reactor en estado transiente

.
para la produccién de éxido 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 nimero de variables que
afecten este sistema, que previamente fueron establecidas en los capitulos anterio
res; utilizando para esto las ecuaciones de variacidn correspondientes a los balan=

ces de materia y energia.

Ahora bién, colocar las ecuaciones de variacion en la computadora tiene cierto -
grado de complejidad, pues es un sistema de nueve ecuaciones diferenciales, to-
das relacionadas entre s y con la necesidad de que algunas son de resolucién ==
simulténea, como es el caso de las ecuaciones de temperatura del gas, de la pared,
y de la carcaza. A este sistema se les aplica el método de colocacion ortogonal =
en base a los polihomios de LEGENDRE, y variarén con respecto al tiempo y a la
distancia en el reactor como ya se ha dicho. Ademés deberdn resolverse en base al
mecanismo propuesto: las velocidades de reaccidn, entalpias, capacidades calori=
ficas, concentraciones, pesos moleculares, nimeros adimensionales, pardmetros =

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

que son implicitos para cierto tipo de cdlculos.

También se tiene una subrutina para la creacién, derivacién y multiplicacién por

ciertos valores, de los polinomios.

Para el proceso de célculo se tiene subrutina de inversién de matrices necesaria =

para despejes en las ecuaciones matriciales.

Otra de las subrutinas, servird para la multiplicacién de matrices con vectores; =

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

solucién de éstos y que ademds serdn puntos de andlisis a lo largo del reactor y en

los que se obtendrd una respuesta; esta longitud del reactor estd considerada adi=

mensional o sea de cero a uno. Todos éstos valores son parte integrante de las ecua
. . .’ 7~

ciones de variacién, las cuales forman parte del modelo, que es programado a la -

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

Este programa estd constituido por lo tanto por cuatro subrutinas, una subrutina ==

function y el programa principal que es el grueso del modelo.

A continuacién haremos un diagrama de bloques en el que se mostrard la mecénica

a seguir para la resolucién del modelo y llegar a la simulacién en estado transiente.
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DIAGRAMA DE BLOQUES DEL PROGRAMA DE SIMULACION.

C

Datos iniciales del modelo, dimensionamiento, etc.

Chequeé de la clave y seleccidn del tipo de reactor.

Lectura del grado del polinomio escogido, tiempo total, incremento

de tiempo, flujo de gas. |

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

concentraciones a la entrada ( de los 6 componentes)

®

e

Lecturas de concentracién iniciales a lo largo del reactor ( en puntos |
de colocacién). Lecturas de temperaturas del gas, de la pared y del -

!
aceite mobiltherm, a lo largo del reactor. l

Seleccién de las raices, dependiendo del grado del polinomio escogi !

do como solucidn. ‘

= .
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i
. 'amado a la subrutina de polinomios para su creacién y crea=

cién de otras matrices basados en estos polinomios.

Creacién de la matriz AAcorrespondientes a la ecuacién ma=

tricial de las temperofuras:AzA%%——'- BB*—L + §3 L C_C

Llamada a subrutina para célculo de velocidades y valores ==

constantes de Alfa, Beta, Gama, Fl etc.

!
I

Creacién de la matriz BB de la ecuacién matricial de las tem=

peraturas ya mencionada.

O

Creacién del vector CC de la ecuacién matricial de tempera=

turas, conteniendo un valor variable con respecto a At

NG

no

Obtencidn de los coeficientes de inicio de las ECS. de concen-T
tracién para el desarrollo del método de EULER que efectia la 2a.
Integracién. Los coeficientes son obtenidos de la funcidn de prue=-
ba (solucidn de las ECS) y es: C_J'V\J-): \:JLOIt) *X| ?'_"vd Ha m;)

Siendo una ecuacién matricial de donde se despeja el vector de

- J
inicio para todos los componentes.  dx
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Obtencidn de los coeficientes de inicio de las ecs. de tempera=-

tura para la utilizacién del EULER en la 2a. integracién; la fun=

(T N ,
cién de prueba: Txt)=Tok)+ x Elb R (xq)

se despeja b que es el vector de coeficientes iniciales.

(o

Llamado a subrutina para el célculo de las velocidades de reac-
cién de las ecuaciones de temperaturas, y las velocidades de =
reaccién de las ecuaciones de concentraciones de los componen=

tes en cada punto de colocacion a lo largo del reactor.

Caélculo de la ecuacién del método EULER para la obtencién de
los coeficientes incrementados para las ecuaciones de concentra=
cidn de los componentes todos éstos evaluados en los puntos de =
colocacién a lo largo del reactor a un tiempo adicional. De la

ecuacién general de concentracién para cada componente:
Add = -vBiK]
dt
Ecuacién del método:

,Z(ci"g—‘to.“)—_- _vBaik

o, Bt (o Butre ) s o
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En base al coeficiente evaluado en un tiempo At se substituye
este en la ecuacidn de prueba para un componente que es:
Cxt) = Ciloit) + x 2ol Pyt
Obteniéndose asi unas concentraciones nuevas para cada compo=
nente a lo largo del reactor a un tiempo nuevo incrementado. Se

guarda en CJM.

Caélculo de la ecuacién desarrollada del método EULER para la
2a. integracidn, y de esta forma lograr la obtencién de coefi=
cientes nuevos de las ecuaciones de temperatura estos evaluados
ya a un tiempo incrementado. De las ecuaciones de temperatura
resultantes de la Ta. integracién (en base al método de coloca=
cién ortogonal), las cuales son de forma matricial:

i db . BB* b+ Rj +-CC

dt

== Mt (M s M5 A

EULER: AA(JE_: \?_) - BB *bvRj+ CC
= =iz 3 s ol i M
o . AR BB b R e L0 b

Mt

b

coets. lncremeniados Ta, lw y Tu

®
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@

|

En base a un nuevo coeficiente de las ecuaciones de variacién -

i
de ter peraturas evaluado a un tiempo incrementado AX se substi-

52 e k
tuye en la funcién de prueba como el vector de coeficientes b :

= - N
Tx ) =T(ot)+x Z ¢ R, (XS)
s (B3
Efectuando ésto para las tres temperaturas, dando de esta forma

temperaturos del gas, de la pared, y del mobiltherm a lo largo =

de todo el reactor y a un tiempo nuevo incrementado en AT .

Impresion: Del tiempo transcurrido; de la longitud real del reac=
tor; de los puntos de colocacién a lo largo de la longitud adimen
sional (O = 1) del reactor; de las concentraciones en cada pun=-
to de cada componente en ese tiempo; y la impresién 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.

]

—

(__
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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 Gnico afén de desarrollar en
forma adecuada el propésito final de este libro de tesis, para lo cual se cuenta con
el servicio de una computadora |BM=360-44 que estd instalada en el INSTITUTO

MEXICANO DEL PETROLEO.



CAPITULO IV

ANALISIS DE RESULTADOS



CAPITULO IV

ANALISIS DE RESULTADOS

A continuacidn se realiza el andlisis de los resultados:

Los valores ootenidos, fueron graficados para permitir un estudio mas objetivo del
comportamiento del modelo programado, para lo cual se modificaron especifica=
mente las condiciones iniciales del sistema, dando como resultado ciertas altera=

ciones que serdn comparadas con datos generados del estado estable.

Los resultados se presentan en dos grupos, el primero observando las temperaturas
tanto en el interior de los tubos, la pared y el exterior de los mismos (Mobiltherm)
y el segundo analizando la variacion de las concentraciones de las sustancias en

la fase gaseosa.

Inicialmente se presentan resultados de las corridas en las que se emplean condi=
ciones de disefio, con los cuales se obtiene un estado estable como resultado del
modelo una vez que alcanzd 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 disefio para el reactor, a la entrada:
Temperatura de la mezcla gaseosa: 869°R
Temperatura de lo pared de los tubos: 890°R
Temperatura del aceite Mobiltherm en el lado
de io coraza. 914°R

0.00000339 Ib mol /ft3

Concentracién de éxido de etileno

Concentracidn de oxigeno

Concentracién de diéxido de carbono

Concentracion de agua
Concentracién de etileno

Concentracién de inertes

0.00201950 Ib mol /ft3
0.0001152 Ib mol /ft3
0.0020330 Ib mol /ft3
0.0052758 b mol /3

0.0244370 b mol /3

Flujo del Mobiltherm 1,590000 Ib/hr.
Flujo de los gases 82114  Ib/hr.
Presién de operacidn 316.22  psia.

Estas condiciones son las que se van a modificar para poder observar el comporta=
miento del modelo al presentarse una variacién 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 gréficas 1, 2y 3, se tiene en lasabcisas los puntos de colocacién a lo lar=

go del reactor (Longitud considerada adimensional, 0-1) y en el otro .¢ consideran
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las temperaturas en grados Rankine.

En la primera se da la temperatura de los gases en el interior de los tubos, obser=
vando dos curvas, una de disefio y otra correspondiente al nuevo estado estable =
obtenida a los 1080 segundos de operacidn, que servird como punto de comparacion

de las perturbaciones posteriores.

Lo mismo se puede observar en la gréfica ndmero 2 representante de la temperatura

de la pared en la que no hubo practicamente variacién.

En la gréfica ndmero 3 se puede ver una diferencia considerable en la temperatura
del Mobiltherm, teniendo un estado estable en cierta forma diferente, pero compen
sado por una disminucidn en la temperatura de los gases observada en la gréfica 1.

Gréficas y listados de resultados se presentan como sigue: Pags. 61, 62 y 63.

A continuacién se presenta en la gréfica 4, una perturbacidn en la temperatura de
entrada del Mobiltherm, se baja a 800°R y se ve que después de 360 seg. de inicia
da la operacién del reactor, se puede advertir una marcada tendencia a alcanzar

el estado estable original no obstante la diferencia de temperaturas a la entrada.

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

ra con la curva del estado estable.

La perturbacién se logra dando un nuevo valor de la variable en la entrada, varia-=

ble que ‘e desea simular con los estimulos de las diferentes propiedades en la entrada
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TIERPO TRANSCURRIDO

LONGLITUD DEL REACTOR

0,000 SEG.
25.0 PIES

CONCENTRACIONES

L3=MOL/FT**3

e k4 H20 02 C2H4

¢2020E=-02 01152€=-63 +2033E-02 «5276E-02
+2023E-02 +1165E-0C3 +1982E-02 «5157E=02
«2027€E~-02 +1294E~03 «1872€E-02 «4885E-02
+203CE=-02 «165LE-03 «1740E-02 «e737E-02
«2032E~02 «22T79E-D3 +1580E-02 +4558E-02
«2036E=-02 «2867E-03 «1445E-02 <4W26E-02
«2039E-02 «3354E-03 «1330E-02 +4310E-02
«2044E=02 «3806E-03 «1226E-02 «4209€-02
«2045€-02 «3987€-0% 21171E-02 «4135E-02

«2058E=-02 «4351E-03 «1074E-02 «4021E~02

02061E-02 <LbLOE-03 «1050E~02 +3993E-02

~e73965956~04

~.1107478E-03
~e1336777c~L3

LONG. ADIHENS.*® C2H4O
0.000000 «3390E-05
«0130467 «7300E-05
«067468 «2500E=-04
+160295 +5310E-06
283302 +1236E=-03
0425563 «1762E-03
«576437 «2225€E-03
716698 «2620E-03
839705 «2781E-03
932532 +3092E-03
2986953 «3167E-03
i —-3052775é°05
-+ 3529117E~04
“e4705105C=04
~e4736848E=ub

~e30614L23E-04
~e31bE538E-L4

-« 187297RE-04
=e176Ubluc=04
“ok290L391E~L bk
«4589334E-ub

2 -+200397
-0 1271309E-C5
“eb31c5+0E-US

-+ 1018858E-05
~e3277295E-0U5
=224 8b88E-05
~e2519551E-05
~e28b4443E=ub

~e 244 HUB5E~LY
«39049uBE~-04

] ~.138333
~a309190 3E~un

e bbb Ub75E ~ 4
“e50640832E-(4

. 2@ T7EE -0

~+1223041E-L3
-«1056329€E-03
=«9326155E-L4
-.8379708E-04
=e7970510E~04
-.T2637933E~Lk
= 71017 30E-C4

YE=-04

~+0930519F-04

-.1096456E~03
-+1363065€-03
~+.1309206E-03
-+1157947E~03
~e10442u9E-03
*¢9569333E-L L
=e92211 47E~04
-.8592201E~L 4
- B44I182E-04

TE=0+

=s0330513E-04

~e1U96425E-C3
= 1363065E-03

-+1309206E~(3
- 14F7Q.7F-N7

INERTES

o 2L4LE=-D]
«2392€-01
«2301E-01
«2236E-01
«219E-01
«2174E-01
«2152€-01
«2134E~01
«2112E-01
+2082€E=-01
«2075E-01

TENPERATURAS

GRADDOS RANKINE

T8

869,40
888,77
918.18
938.19
9uk4.25
943,55~
9u2.72
942,62
7. 42 -
942.62-
942.70

AL

878440
900,42
916,20
927.03
931,18
931,80
932.22
932,85
933.22
934.02
936026

0

9ibeb0
91636
916.08
916,84
916,91
919.02
920.82
922.49
923,26
926,73
92%.10

9



TIEMWPO TRANSCURRIDO 1080.000 SEGe
LONGLTUD DEL REACTOK 25.0 PIES

CONCENTRACIONES TEMPERATURAS
LB-MOL/FTe*3 GRADOS RANKINE
LONGe ADIMENS. C2H&O coz H20 02 C2HY4 INERTES TG ™ 10

0.0G0000 +3390E-05 -2020£-02 «1152€-03 «2033€-02 +5276E-02 +2LLLE-01 B869.40 878.50 91L.LO
«013047 .lS}LE-D4 «2032E-02 «1270E-03 +2009E=-02 «5266E-02 e 24LULLE-DL 900,30 900'36 900,66
067468 o4 626E-04 «2056E~02 «1525E-03 «1870E-02 «43975E-02 «2349E-01 916.10 916.10 915.78
«160295 «8203E~06 «2062E~02 +1850E-03 «1712€-02 «4713E-02 «2248€E=-01 928.99 926,98 * 327.064
«203302 «1397E-03 «2064E-02 2L ULBE-D3 «1555€-02 «4SBLE-C2 +2206E-01 931.09 931.08 931.00
425563 «1943E-03 «2063E~0¢ «30L6E-03 «1411E-02 «4397E-02 «2176E-01 931.76 931.75 931.82
«576437 +2374E-03 «2065E=-02 «3618E-03 «1304E-D2 .usn7s-oz +2159E-01 932.15 932.1s 9%2.07
716698 «2770E-03 «2067E~02 «3973:-03 «1194E~02 +L181E-02 «2135E-01 932.82 932.82 932.89
839705 «2950E-03 «2068E~02 «41835-03 «1143E-02 «%140E-02 «2123€E-01 933.14 933.16 933,03
+932532 «3152E-03 «2074E-02 4L 16E-03 «1065€E-02 «4011E~02 ~.2087E~01 934.03 934,02 934.19

+986953 +3369E-03 «2084E-02 -L6BIE-03 «1013€E-02 «3991g-02 «2085E=01 934.06 934e 04~ 993,49

€9
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TIEMPO TRANSCURRIDO 360.000 SEG.
LOKGLTUD DEL REACTOR 25.0 PIES

CONCENTRACIONES TEMPERATURAS
L3=MOL/FT®*3 GRADOS RANKTNE
LOMG. ADIMENS. C2H&O coz H20 02 C2H& INERTES T6 ™ AL

8.000000 +3390E-05 «R020E=02 «1152€-03 «2033E~-02 «5276E-02 +2LLLE-01 BBE9.L0 B878.40 914,40
«013047 .ti955°0“ «2028E-02 «1222E-03 «1995€~-02 «5212E-02 «2618E-01 900.23 900.23 900.59
«067468 «3237E-04 «2037E-02 .1!725-05 +1867E-02 «4905E-02 +2313E-01 91B.17 916,46 915,85
«160295 «6946E ~04 «2040E-02 «1720E-03 «1731E-02 «b730E-02 «22L0E-01 926,98 926.97 927.03
.2063302  +1291E-03 «2043E-02 «2336E-03 «1571E-02 «4559€-02 22198E=-01 931.11 931,10 931,01
«425563 «1839E-03 «2045E-02 «2929E-03 «1434E-02 «4417E-02 «2175E-01 B831.74 931.74 931.80
574437 «2275E-03 «206BE-D2 +34 08E-03 «1320€-02 «4308E-02 +2154E-01 932.16 932.15 932.08
0716698 +2672E-03 «2052E-02 +3365E-03 «1216E~02 .62005;02 «2135€~01 932.81 932,80 932.87
«839705 +2836E~03 «2052E-02 «4L0S0E-03 «1161E-02 +b137E-C2 «21156-01 933.16 933,16 933,05
932532 «3110E-03 «2063E-02 «43IPLE-03 «1072€-02 4017E-02 «2085E-01 933,99 933.99 934.16
«986353  +3265E~03 «2071E-02 «4556E-03 «1028E~02 «3995E~-02 «2076E-01 934,17 934.16 933.59

g9
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del reactor. (*).
En las siguientes gréficas se presentan los diferentes valores de las concentraciones,

considerando la base propuesta anteriormente.

Para el 6xido de etileno gréfica 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 gréfica podemos ver un aumento de la conversidn del gas con res=
pecto al tiempo, logréndose en cualquiera de los casos una conversidén a 6xido de =

etileno considerable a la salida del reactor.

En la gréfica que se tiene a continuacidn (6), se presenta la variacién de concen=
tracién de etileno a lo largo del reactor a un tiempo inicial de 0.0 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 prueba, lo cual nos demuestra una congruencia

con el modelo no transiente.

En seguida (gréfica 7 y listado a cont) ya se efecta una perturbacién en los datos

de entrada, obteniéndose una respuesta escrita en listado, y pasando a la gréfica

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

(%) Montalvo, San José, Franssen. Modelo matemético... IMP volimen 5, Num.3
Julio 1973.
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TIEMPO TRANSCUKRRIDD 360.360SEG. LDNGs REAL DEL REACTOR= 2540 PIES

LONG, REACTOR CONCENTRACTI ONES LBeMOL/PIES CUBe TEMPERATURAS GRAD;RANKINE
ADIMENSIONAL C2H4U co2 H20 02 C2Hé INERTES T ™ T0

0.130470-01 0,140900-04 0,201120-02 0,124400=03 0619937D-02 0e737270-02 0,22057D0-01 900,23 900,24 900,58
0-67::8D-01 0+37251D0-04 0,19466D-02 0014221D-03 0.18598D-02 0,44637D-02 0.,23597D-01 916s17 916e16 915,85
0o 30D 00 0,742310-04 0e19232D=02 0,176910=03 De17219D-02 0s496250-02 (.22169D-01 926098 926497 927,03
300 00 0,133400-03 0.19518D-02 0,23814D-03 0,15624D-02 0.43800D-02 0,22164D-01 931,10 931,09 931,01
0 425560 00 0.,187520-03 (0o19918D-02 0+296760-03 0.142590-02 04456120-02 0.215602D-01 931.74 931,73 931.30
0. 574440 00 0.230770=-03 "0.20243p-02 0,34443D-03 0413137D-02 0e41552D0-02 0.21689D-01 932,16 932,15 922,08
0.71€700 00 0,270070-03 0o205400-02 0¢3B9£9D-03 04120950-02 D0e436440-02 0221184D-01 932.81 932,81 932,88
00839700 00 ©0,286620-03 0,205680-02 0,408550-03 0.11550D-02 0639085D-02 0,213800-01 933417 933,16 933,05
05932530 00 0031301D-03 Dc20649D-02 0.439530-03 0410679D0-02 0.43854D~02 0,204820-01 933,99 933,99 934,15
0:9LC6950 00 0.329950-03 0.20777D0-02 0.45963D-03 0.10218D-02 0.31749D-02 0,215880-01 934el7 934615 933,60

VA
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TIERPD TRANSCURRIDD

LONGs REACTOR
ACIPENSICNAL

04130470-01
QeésutiD=C1

0e7187.D Q0
0o £L%7C0 00
0e$3252D0 00
20986930 00

C2H40

Oe11349C-04
20302%20~04
04423310-04
0,12c130-03
0e182390-02
6,226210-03
Ve 265550-03
0o 281560L~03
0e311580-03
Ce321520~33

360360SEGs

LONGe

CONCENTRAC

co2

00199060-02
0,19292D-02
0019141D-02
0.194450-02
0019857D-02

0020185D-02

0020482D=02
00204E£20-02
0,20617D-02
0o 20653D-02

H20

0e120750-03
0,1%26€£2D-03
0-170800-03
0,232720-03
0529124D-03
0.3239460-03
003046003
00 402730-03
0o43791D-03
0,44962D-03

1

REAL DFL REACTOR=

O N E S LBeMOL/PICS CUBe
02 c

06217350-02
0o 1650£9D-02
0.176230-02
00154770-02
0e14562D-02
Ce13017D-02
0e124210-02
0o113200~-02
0e11251D-02
0e859300-03

2H&

0e54200D-02
0048103D-02
0e47712D-D2
00452210-02
Do $44586D-02
00427900-02
No423340C-02
00,40909D0-02
0,40899D-02
037563002

2540 PILS

INERTES

0.23:52D-01
0,231650-01
0022298D-01
0,22019D-01
0. 216970-01
05215700-01
0,21294D0-01
Ug2119€ED~01
0.20708D-0D1
$2211460-01

TEMPERATURAS GRAD, RANKINE

900,20
916020
926098
931411
931,73
932,16
932,80
933617
933,97
934,22

TwW

900,21
916419
926497
931-10
931,73
932,16
932,80
933017
9334917
934,22

T0

900,64
915,87
926,94
930,92
931,70
932,01
932.80
933400
934,07
933,60

€L
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para mejor comparacidn se ve que se tienen dos curvas, una la del estado estable
del modelo a 1080 seg. y la otra con una perturbacién en la concentracién a la =
entrada, la concentracién de etileno a la entrada es 0.0105 |E mol/ff3 que es
mayor que la dada en condiciones de disefio. Analizando estas respuestas, se pue=
de ver una variacién en los primeros puntos de colocacién, éste nuevo estado esta
ble difiere del propuesto sin perturbacién, sin embargo, a la salida del reactor se
obtienen concentraciones similares, inicialmente ésto crea conflictos debido a que
el comportamiento de la curva perturbada deberia ser de forma semejante a la pro=
puesta con el modelo no transiente, sin embargo se percibe una tendencia al logro
de esta forma a medida que el tiempo de operacidn transcurre, |legando asi al fi-
nal de cierto tiempo mucho mayor que el considerado en estra gréfica a obtener =
una curva de constitucién parecida, si no es que paralela a la propuesta en 1080
seg., permaneciendo Gnicamente como diferencia entre las dos curvas (a lo largo
del reactor) la concentracién incrementada a la entrada del mismo. Esto se puede
ver mas claramente en la gréfica siguiente (8), en la que se presentan dos curvas
con la misma alteracién 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 6 sea’ la del modelo en estado permanente.

En el caso del oxigeno gréfica (9), se tabulan dos curvas la primera (1@ 0.0 seg.) =
representante del modelo anterior y la segunda (a 1080 seg.) la que representa el

nuevo estado estable alcanzado por este Gltimo modelo. Las dos curvas son précti=



0.24

. CONC. DE OXIGENO

.22

0

P10
)
o

0.20 0.40 0.60 0.80 1.00
PUNTOS DE COLOQOCACION

m 0.000 SEG.OXIG.EN REACTOR
® 1080.000SEG.0XIG. EN REACTOR

Gréfica (9)



TIENFO TRA

LONGITUD GLL REACTOR

NSLURRIDD

LDONG. ACIAENS.*® C2H40
C.000030 «339¢E-05
0013067 -73005;05
467468 «2500E-0+
160295 «3310E-L4
«283302 «1236E-03
425563 «1762E-03
«5744L37 +2225€~-03
«71tb3€ +2620E-03
«859705 +2781E-03
.93253; +3092E-03
«90b353 +3167E-03

1 ~e3052775E~04

~e3529117E-04
~a4i 05105004
~ebL730EubL~usn
~e30614623C~04
~e31L353BE-LY
-« 1872976E-04
~el7bUbCLC~UN
“ek29UL331E-L b4

«45SBGI3LE~Ll

2 =+2003974Z~0%

-e12713u9E-CS
~s 431w UE-US
-+ 1018658E-05
~e 3c77295E-05
~e22480BBL-05
~e2519Y551E-05
~e28b4nbL3E-uD
~e24UbLBSE =LY

«39049uBE-CH

3 -¢1363337E~0+
=e30925L3E~Ly =e1U96KIHE-( I

c4bbUO75E-04
~e5LE4BI2E=(4

- ¥hQUyPcTong

0.0L0 SeG.
25.0 PIES
CONCENTRACIONES YTEXPERATURANS
LB-MOL/FT**3 G2 ADOS RANKINE
co2 H20 02 C2H4 INERTES s T ¥0

«2020E~02 «1152€-C3 .2033E-02 «3276E-02 < 2LLLE-01 B869.L0  B7B.4N  91L.LN
«2023E~02 «1165€~03 «1982E-02 «5157€=-02 «2392€-01 B86.77 900,12 91b.3h
«2027€E-02 «1294LE-03 +1372€E-02 .35155-02 «2201E-01 918,18 915,20 916,06
«203LE~02 «1654E-03 «1740€-02 JW7XT7E-02 «2236E-01 938,19 927.03 916,04
«2032E-02 «2279E-03 «1580€E-02 «4558E-02 +2196E-01 9LL.25 931.18 916.91
«2J36E=-02 «2367E-03 «1445E-02 <4 26E-02 «217HE=-N1 943.55. 931.80 919,02
“Ta2039E-02 «3354£-03 «133CE-02 «4310F-02 «2152F=01 942.72 93%.22 920.82
«2044E-02 «3906E-03 +1226E-02 «4209€E-02 e 2134E-01 9L2.42 932,85 922,69
+2045€~-02 «39M7E~0Z +1171€-02 «&135F-02 «2112E-N1 YLZ.42 933,22 923,26
«2058E~02 «4351E-03 «1074E-02 «4021€-02 22082E=-01 942.62. 934,02 92&.73
«2051E-02 JLLLOE-(3 «10506E-02 | «3993E-02 «2075E-0N1 942.70 93u.26 925.10

~e7396595E =04

~«1107473E-03
~e1316777c-L3
~+1223041E-L 3
-.1056329€-03
=+9326155€-( &
-« 83797 08E-0&
=« 7970510E-CG
~.7263793F-L 4
~«7101730€~C4

~+08330519F-04

-.1096456E-03
~+1363065E-U3
=.1309208E-03
~41157947E-03
~e10442063E-03
-+9589333E~L &
~e92211+7E=-04
-.38592201E~L &
-+ B449182E-04

=eb930513~04

-.13630865£-63

-+13069206E-(3

- 14E7a0.76.n07
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camente paralelas existiendo poca variacidn en sus respectivas concentraciones.

Con los datos de este nuevo estado estable generado por el sistema perturbamos la
concentracién del oxigeno a la entrada del reactor aumentando su concentracién
a 0.006099 Ib mol /ff3. Dejamos transcurrir el tiempo y graficamos gréfica (10)
para 360.4 segundos, en este instante observamos como la perturbacién ha modifi=
cado las condiciones del estado estable, curva que fué mostrada en la gréfica an-

terior.

Esto se interpreta como una alteracién al estado estable de una forma inminente a
lo Idrgo del reactor, sin embargo si comparamos esta alteracién con un tiempo me=
nor transcurrido 36.4 seg. gréfica (10) observamos como la diferencia de perturba=
cién entre las dos curvas tiende a separarse definitivamente 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 concen

tracidén dado por el estimulo mencionado.

Este fenémeno es comparable con la situacidn que prevalece con las graficas repre

sentantes de la variacién del etileno.

En la gréfica (11) se realiza el estudio comparativo del nitrégeno gas que se conside
ra inerte en la reaccidn. En este andlisis se compara tres curvas.
La variacién de concentracién 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 seg.

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

neciendo una variacidén practicamente imperseptible a lo largo del reactor.



CONCLUSIONES

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

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

puede concluir que:

ls Con respecto al modelo:

a)

Responde, al menos cualitativamente, en la misma forma en que el reactor

real lo hace.

Como se sefiala en un trabajo anterior (Arellano, 1974), el hecho de conside=
rar la dependencia de las propiedades fisicas con respecto a las variaciones de
temperatura y composicidn, provoca ciertos problemas al resolver las ecuacio

nes que disuelven el comportamiento del reactor.

18 Con respecto al método numérico:

a)

b)

Una desventaja que vale la pena sefialar, es la cantidad de memoria que se
utiliza, lo cual complicaria micho la situacidn si se removiera la restriccion

de incompresil)ilidad del gas.

Siendo este uno de los primeros trabajos que se presentan sobre la aplicacidn
del método de colocacién ortogonal a un reactor real, los resultados obteni=

dos fueron, en general, bastante satisfactorios.
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Finalmente vale la pena sefialar que este trabajo debe continuarse, con el fin de tener un
modelo que represente mas adecuadamente, el reactor real, con el propésito de tener resul=
tados confiables, que permitan obtener conclusiones sobre la operacién del reactor para pro=

ducir éxido de etileno.
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